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Bevezetés 
Vizsgálataink célja: rendezetlen réz alapú híg ötvözetek elektronszerkezetének a 
j obb megértése. 
A vizsgálati módszer: a mátrixmagok mag mágneses rezonancia ( M M R ) spekt-
roszkópiája (pontosabban a e3Cu magok és a szennyezés hatására létrejövő nem 
köbös szimmetriájú környezet közti elsőrendű kvadrupól kölcsönhatás vizsgálata 
M M R módszerrel). 
A mért fizikai mennyiség: az elektromos tér gradiense, illetve a térgradienssel 
arányos vezetési elektronsűrűség-oszcilláció a szennyezés körül. 
A vizsgálatok célkitűzésével kapcsolatban a bevezetésben egyetlen kérdést ve-
tünk fel : 
A kapott információ a konkrét híg ötvözetekre vonatkozó adatokon túlmenően 
jelent-e valami mélyebb, általánosabb megismerést? 
Igen, mert, 
a ) a tiszta fémben (mátrix: M) a bevitt szennyezés (szennyezés X) hatására létre-
jövő perturbáció megismerése a perturbálatlan rendszer, tehát a fém elektronszerke-
zetének a jobb megértését is elősegíti; 
b) triviális módon a híg ötvözetek elektronszerkezetének a felderítésére az első 
lépcsőt jelenti a megismerésnek a fémből az ötvözet felé vezető ú t ján; 
c) átmeneti fém szennyezést tartalmazó, nem mágneses mátrixú híg ötvözetek 
a mágneses fémek olyan megvalósítható modelljei, melyekben a „lokalizált mo-
men tum" születése, viselkedése és azok kölcsönhatása külön-külön tanulmányoz-
ható. 
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A rendezetlen híg ötvözetek fizikai tulajdonságainak a vizsgálata és így azok a 
felismerések is, amelyek alapján a felvetett kérdéseket megfogalmaztuk, a legutóbbi 
évek szilárdtestfizikai kutatásainak a legjobb eredményei közül valók. Annak elle-
nére, hogy egyre nő az idevágó publikációk száma, a szerteágazó kutatási területet a 
megoldatlan kérdések számának a növekedése jellemzi. 
Figyelembe véve a korábbi években a tiszta rézen szerzett metallográfiai tapasz-
talatokat és a saját M M R spektroszkópiai gyakorlatunkat, a disszertáció modell-
anyagok és kísérleti módszer által szükségszerűen leszűkített célkitűzését 
az anomáliák teljes skáláját elérhető távolságban muta tó (ugyanakkor iparilag 
is fontos) réz alapú híg ötvözetek kiválasztása alapján, 
és ezekben az ötvözetekben korábban mások által nem vizsgált effektusnak, 
az M M R spektrum elsőrendű kvadrupól effektusának az adott területen való 
nagyszerű használhatóságát felismerve fogalmaztuk meg. 
Az eddigi mérések modellanyagait úgy választottuk ki, hogy egy-egy anyag 
vizsgálata alapján az összefüggő kérdések egy-egy pontosabban megfogalmazható 
részletére lehetőség szerint egyértelmű választ kapjunk, különös figyelmet szentelve 
az átmeneti fém szennyezéseknek. 
A disszertáció felépítését a tartalomjegyzék alapján nyomon követheti az ol-
vasó, újrafelsorolásnak semmi értelme. Szükségesnek tartjuk azonban megemlíteni, 
hogy az első három fejezet, I...III. irodalmi eredményeket tartalmaz, tehát itt csak 
a célszerű csoportosítás a szerző munkája. A IV. fejezet a meglevő mérési eredmé-
nyek kritikai összefoglalása és a célkitűzés konkrét megfogalmazása. Az V., VI. és 
VII. fejezetekben ismertetjük tulajdonképpeni új eredményeinket. Szokatlan a disz-
szertáció VIII. fejezete, amely részben — s ez az elvégzett mérések természetéből 
következik — irodalmi és részben saját mérési eredményeinken alapuló, konkrétan 
körvonalazható kutatási programot tartalmaz. 
A bevezetésben a disszertáció célkitűzésének általános megfogalmazását adtuk meg. A kérdés 
matematikai formába öntése előtt a vizsgálati módszer elvi alapjait össze kell foglalni. Ezt tartal-
mazza a II. fejezet. 
II. Az MMR módszer elvi alapjai 
A fejezetben a mag és környezete közti elektromos kvadrupól kölcsönhatással, 
a kölcsönhatás egykristály és polikristályos minták M M R spektrumára gyakorolt 
hatásával foglalkozunk, és megemlítjük a köbös szerkezetű kristályban a rácshiba 
körüli helyfüggő (inhomogén) elektromos térgradiens M M R spektrum-módosító 
hatását. 
A. A mag elektrosztatikus kölcsönhatása környezetével 
Az elektrosztatikus kölcsönhatásból csak a magspin-orientációtól függő rész 
érdekes számunkra, pontosabban a mag nem gömbszimmetrikus elektromos töltés-
eloszlásából származó elektromos kvadrupól momentum (Q) és a magon kívüli 
töltésekből származó elektromos tér gradiense (q) közti kölcsönhatás [A, 1] [C, 3]. 
Az elmélet lényeges momentumai : 
a mag alapállapotáról van szó, a pontszerű mag elektrosztatikus kölcsönhatása 
környezetével érdektelen számunkra; 
I 
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a mag legalacsonyabb el nem tűnő elektromos multipólusa a kvadrupól mo-
mentum; 
magasabb multipólusok hatását nem vesszük figyelembe; elektromos kvadrupól 
momentummal csak / s 1 spinű magok rendelkeznek. 
a) A kvadrupól kölcsönhatás 
A kvadrupól kölcsönhatás Hamilton-operátora (lásd pl.: [A, 1]) 
Q j k az elektromos kvadrupól momentum tenzor, Vjk a mag helyén vett elektromos 
térgradiens tenzor, definíció szerint annak — 1-szerese; mindkettő másodrendű szim-
metrikus tenzor. 
A QJk tenzorkomponensek a mag Q kvadrupól momentumával az / magspinnel 
és az í j , Д. magspin komponens operátorokkal kifejezhetők; (Q definíciója pl. : 
[A, l]-ban adott), azaz 
A térgradiens komponensek száma is redukálható, a tenzor eredetileg öt füg-
getlen komponenssel rendelkezik, (mert másodrendű, szimmetrikus és AV=0). 
Ip(x', y', z') főtengelyrendszerben a független komponensek száma kettő: 
feltéve, hogy | VZ.Z,| S | VY.Y | Ë | VX-X.| az aszimmetria paraméter értéke zéró és egy 
közé esik, hengerszimmetria (Vy'y' = Vx.xl) esetén t ]=0 ; gömb- vagy köbös szim-
metria esetén q — 0. Természetesen a térgradiens jellemzéséhez q, q megadásán túl-
menően a Ep rendszer kristályhoz viszonyított helyzetét is meg kell adni. 
b) Kvadrupól perturbait M MR spektrum nagy mágneses térben 
Nagy H0 külső mágneses térben a y,„Ih mágneses momentumú mag Zeeman-
energiája HM =— yJiH0I,- (*•••)• A #0 | |z-hez rögzített Iй» (x, у tetszőleges, z\\ Hn) 
laboratóriumi koordináta rendszerben HM diagonális és E^ sajátértékei: 
alakúak, tehát az energianívók ekvidisztánsak és az m — m — l átmenethez tartozó 
* y„,: a mag giromágneses faktora, 
h : a 27T-ve! osztott Planck-állandó. 
HQ = y 2 Qjk • Vjk 
: „aszimmetria paraméter", 
E(m = - У m tiH0 m, m = - I, I 
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relatív intenzitás 1(1+1) — m(m — 1). Részletesen foglalkozunk azzal az esettel, ami-
kor HQ a HM perturbációjaként kezelhető. A perturbált energianívók: 
F — V р(к) A-'M — ZJ '-•M 
к EO 
E У ( к + 0 ) az £Í0) mágneses nívó k-ad rendű perturbációja. A perturbációszámítással 
kapot t eredmények : 
ГУ] 
EL2) = —hvQj~{\fi\2(8m2 — 4a + 1) + | /2 н |2(—2m2 + 2 ű + 1 ) } 
a bevezetett rövidítések; a = I - ( 1 + 1 ) , v0 a mag La rmor frekvenciája, vQ = 
= 3e2qQ/2I(2I—\)h, továbbá а és a térgradiens tenzor főtengelyrendszerét je-
lentő I p rendszerek relatív helyzetét leíró / / ' mennyiségek, melyek értékét >] = () ten-
gelyszimmetrikus esetre adjuk meg 
/о" = y ( 3 c o s 2 0 - l ) , 
| s i n 0 c o s Q e ± b p , 
(e mennyiségek tulajdonképpen a térgradiens Z"«-ban való megadásához szüksége-
sek), 0 és (p z' polárkoordinátái THn-ban. 
Az eredményekből az elsőrendű vonaleltolódás: 
vi» = ^ [ m - ^ j v e . ( 3 c o s 2 0 - l ) , (II .1) 
és a centrális komponens másodrendű eltolódása: 
= - ^ • \a—\ ) (1 - cos2 в) (9 cos2 в - 1). (II. 2) 
Talán nem érdektelen megemlíteni, hogy az 1/2 — —1/2 átmenet, a centrális kom-
ponens elsőrendben nem tolódik el, ezért szükséges ennél a másodrendig elmenni. 
Az energianívókat és fiktív spektrumokat a II.A.b-1. ábrán tüntettük fel. / = 3/2 
spinű atommagra H0 külső mágneses térben, elsőrendű kvadrupól perturbációval és 
a centrális komponens másodrendű perturbációjával. 
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Megemlítjük, mert az egyik kísérleti összehasonlításnál szükségünk lesz rá, hogy 
„t iszta" kvadrupól rezonancia esetén (H0=0) az I = 3/2 spinű mag egyetlen rezo-
nancia-vonalának frekvenciája (szintén az idézett irodalomból) 
V3/2 
1 e\Q 
2 h 
az eredmény szögfüggő tatot nem tartalmaz, hiszen z' a kvantálási tengely. 
Nívók ; 1 = 3/2 
(II. 3) 
H = H0 q = 0 
rr 
- 3 / 2 
q Ф 0 
Elsőrendű 
perturbáció 
q * 0 
Másodrendű 
perturbáció 
-1 /2 
1/2 
3/2 
hV0 
hyD 
hV0 
1 
hY*> 
1 _ — " 
-1 /2 
h(Vo42 ') 
1/2 
Spektrum 
1 
1
 0,3 о л 0,3 , 
Vo Ъ - v Z y0 V0 V0+V<2 
II.A.b.-I. ábra 
1= 3/2 spinű mag energianívói és MMR spektruma H térben, 
első és másodrendű kvadrupól perturbációval és anélkül 
Minden összefüggésben a qQ szorzat fordul elő, tehát szilárdtestfizikai vizs-
gálatoknál ismernünk kell a mag jellemző adatát, Q-1 [P, 1]. 
Egykristályokra a spektrum azonos az egy magra vonatkozó ismertetett ered-
ményekkel, azzal a természetes módosítással, hogy a spektrum-vonalak nem élesek 
(ó-függvényszerűek) hanem pl.: a magok közti dipól-dipól kölcsönhatás következ-
tében kiszélesednek, de a vonaleltolódásokat az ismertetett összefüggések (II. 1) és 
(II. 2) írják le. 
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Polikristályos mintákban £ Р £ Я ° -Ьап minden lehetséges helyzetet egyforma való-
színűséggel vesz fel, a spektrum alakja kiszámítható, a kapott spektrumok első és 
másodrendű pertui báció esetén a dipól-dipól kölcsönhatás figyelembevételével és 
anélkül a H.A.b.-2. és II.A.b.-3. ábrákon láthatók. 
g(v) 
II.A.b.-2. ábra 
1= 3/2 spinű mag MMR spektruma elsőrendű kvadrupól perturbációt és dipól-dipól kölcsönhatást 
figyelembe véve, polikristályos mintára [B, 12] 
Az elsőrendű spektrum frekvenciától (külső tértől és hőmérséklettől) független, 
a másodrendű spektrum a külső térrel fordítva arányos. 
Az elmondottakhoz csupán egyetlen további hozzáfűzni valónk van. Köbös 
fémben a szennyezés körül kialakuló térgradiens helyfüggő, mátrix atommagtól—mát-
rix atommagig változik, az eredő spektrum а II.A.b.-2., illetve II.A.b.-3. ábrán be-
mutatott , az adott térgradiens előfordulási valószínűségével súlyozott spektrumok 
eredője. A kiértékelésnél a kérdésre még visszatérünk (VII. fejezet). 
B. Mágneses kölcsönhatás 
Az atommag és környezete között fellépő mágneses kölcsönhatásnak csupán 
egyetlen jellegzetességét kívánjuk megemlíteni; részleteit illetően az irodalomra uta-
lunk [A, 1] [F, 1]. 
Híg ötvözetekben a szennyezésen fellépő elektronszórás hatására a mátrix mag 
helyén levő hiperfinom tér a tiszta fémben levő atommagnál levőhöz viszonyítva 
megváltozik (ugyanakkor az atommagok dipól-dipól kölcsönhatásának [V, 4] válto-
zását nem vesszük figyelembe). A H0 külső mágneses térbe helyezett y,„Ih mágneses 
momentumú(max. mérhető komponens) atommag Zeeman-energiáját és energia saját-
8 T O M P A К. 
értékeit a II.A.b. pontban már idéztük. Eltekintve az atommagok közti dipól-dipól 
kölcsönhatástól a Zeeman-energia sajátértékei most is 
E^ = -yJiHc[(m 
alakulnak; a # e f f tér a H0 külső és a AH' elektronok által keltett térből tevődik 
össze, HM = H0 + AH'. 
П.А.Ь.-З. ábra 
I— 3/2 spinű mag MMR spektrumának centrális komponense, másodrendű kvadrupól perturbációt 
és dipól-dipól kölcsönhatást figyelembe véve polikristályos mintára [B, 12] 
AH'-ból leválasztva a fémekre jellemző, a vezetési elektronok Pauli-paramágnes-
ségéből származó, a tiszta fémre vonatkozó Knight-eltolódást, ami minden mátrix 
a tommagra azonos, adódik a szennyezés keltette hiperfinom térváltozás AH, ami a 
szennyezéstől mért távolsággal változik és az M M R spektrum inhomogén kiszéle-
sedését okozza. Az eredő spektrum természetesen, az így kapott és a magok közti 
dipól-dipól kölcsönhatásból származó (feltevésünk szerint a tiszta fémével azonos) 
spektrum szuperpozíciója, kvadrupól kölcsönhatás esetén természetesen mind a há-
romé. 
Összefoglalva: а II. fejezet vázolja az M M R spektrum várható alakulását a szennyezés kör-
nyezetében fellépő elektromos és mágneses effektusok hatására. A III. fejezetben a szennyezés 
keltette perturbációkat részletezzük. 
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III. A szennyezés okozta perturbációk 
A fejezet a felvetett kérdés pontosabb, a rendelkezésre álló elméletek alapján 
megadható mennyiségi megfogalmazását tartalmazza nem-átmeneti és átmeneti fém 
szennyezések esetén. A töltéssűrűség-oszcilláción kívül felsoroljuk az azokra a fizikai 
mennyiségekre vonatkozó elméleti eredményeket is, melyekről valamilyen oknál 
fogva beszélnünk kell a disszertációban. A fejezetben foglaltak irodalmi eredmények, 
és így a II. fejezethez hasonlóan nem a minden részletre kiterjedő ismertetés, hanem a 
minél rövidebb összefoglalás a célunk. 
A. Töltéssűrüség-oszcilláció nem-átmeneti fém szennyezések esetén 
A nagyszámú eredeti irodalom felsorolása helyett két kézikönyvre hivatkozunk 
[K, 2] és [F, 4]. 
A szilárdtestfizikai soktest-módszerekkel (perturbációs elmélet [F, 3], dielekt-
romos válaszelmélet [N, 3], további felsorolás [F, 4]-ben) végzett számítások híg 
ötvözet modellje a szabadelektron-gázba merülő pozitív ponttöltés. Az árnyékoló 
töltés — a dielektromos állandó q = 2kF-né\ fellépő szingularitásának a következ-
ménye — a perturbáló töltéstől nagy távolságban r~3 • cos 2kFr alakú oszcilláció-
függvénnyel írható le (kF: Fermi-hullámszám). 
Az eredmények közül külön kiemeljük a numerikus végeredményig elvitt, sok-
test perturbációs módszeren alapuló, már említett Langer—Vosko [L, l]-féle ered-
ményt, ugyanis híg ötvözeteink közül а Си—Zn híg ötvözet elég jól megközelíti a 
már említett modellt, és így az elméleti eredmény összehasonlítható a kísérlettel. 
A töltéssűrüség-oszcilláció 
An(r) = 0,0236 AZC°S(2krlr + n) (III.l) 
alakú (AZ: szennyezés-mátrix valenciakülönbség, r: ponttöltéstől mért távolság). 
Ezek az elméletek matematikai eleganciájuk ellenére kevesebb betekintést en-
gednek a jelenség fizikai alapjaiba, mint a független elektronokon és véges kiterjedésű 
szóró potenciál feltételezésen alapuló számítások. 
a) Izotróp modell. Friedel-féle összegszabály 
A független részecske modell alapján történő számolásnál első közelítésben 
alkalmazott feltételek: a szennyezés V(r) gömbszimmetrikus potenciállal í rható le, 
a vezetési elektronok pedig síkhullámok (a reális ionpotenciált gömbszimmetrikus 
pszeudopotenciállal helyettesítjük), a szennyezés maga körül rácsdeformációt nem 
kelt, a hígítás végtelen. 
A szennyezésen történő vezetési elektron szórás a parciális hullámok módszeré-
vel számolható, a hullámegyenletet kielégítő, gömbre normált, stacioner szórt hul-
lám a szennyezéstől r távolságban 
<Pi(r) = * y / 1 sin [kr + rifk)} 
alakú; q f k ) az 1 kvantumszámmal jellemzett, szórt hullám fáziseltolódása. 
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A szóródás következtében perturbált elektronok száma: 
2 -V 1 
AN = — У. (21+ l)t7i(kf) + oszcilláló tag. 
7Г , 
A térben oszcilláló tag adja a vezetési elektron sűrűség hosszútávú oszcillációját, hatá-
sára még visszatérünk. 
zlZ mátrix-szennyezés valenciakülönbség esetén a V(r) potenciál szelf-konzisz-
tenciája biztosítja, hogy a ANe töltés éppen semlegesítse AZe-t, azaz a szennyezés-
potenciál nagy távolságban teljesen le van árnyékolva. Az oszcilláló tag járuléka 
hosszú távon kiátlagolódik, így 
AZ = -2(21+1Шк
г
), (III. 2) 
я I 
az összefüggés a Friedel-féle összegszabály, fontos szelf-konzisztencia feltétel a po-
tenciálra nézve. 
Sok esetben nem szükséges a potenciál részleteit ismerni, elegendő az első né-
hány fáziseltolódás ismerete a Fermi-hullámszámnál; természetesen ki kell elégíte-
niük a Friedel-féle összegszabályt. 
A vezetési elektron sűrűség szórás következtében fellépő hosszútávú oszcillá-
ciójának aszimptotikus alakja 
д 
An(r) — yg cos (2k F r + (p), 
A sin cp = - 1 2 2 ( - 1 ) 4 2 / + 1) sin2 П1(кг) (III. 3) In I 
A cos сp = 2j ( - 1 ) ' ( 2 / + 1) sin t],(kF) cos r\t{kF) 
A szennyezés hatására a vezetési elektronok úgy rendeződnek át, hogy a szennyezés 
többlettöltését teljesen leárnyékolják. Az árnyékoló töltés a vezetési sáv külön-
böző szimmetriájú állapotaiból épül fel egészen a Fermi-energiáig. Amint látni 
fogjuk, a hosszútávú oszcilláció a szennyezések egymás közötti, mátrixmagokkal és 
mátrixatomokkal való indirekt kölcsönhatásához vezet. Az árnyékoló töltéssűrű-
ség a szennyezés helyén véges, ellentétben a Thomas—Fermi-árnyékolásból kapott 
töltéssűrűséggel. 
Kohn és Vosko [K, 4] meghatározták a töltéssűrűség-oszcillációt Bloch-elektron-
képben is, az eredményt (2.17) formulájuk tartalmazza, következményére a tér-
gradiens felírásánál (III. С. fej.) visszatérünk. (Egyébként a hullámfüggvény perio-
dikus részének négyzetével való szorzást jelent a töltéssűrűség-oszcillációban.) 
b) A modell további kiterjesztése 
A b) pont a reálisabb modellek irányában tett lépéseket: a szennyezés körüli 
rácsdeformáció beépítését és az elmélet néhány továbbfejlesztett formáját, a töltés-
sűrűség-oszcilláció preaszimptotikus alakját, a nem gömbszimmetrikus Fermi-fe-
lület, az elektron-degeneráció következményeit, külső paraméterektől (mágneses tér, 
hőmérséklet) való függését tartalmazza. 
SZENNYEZÉS KÖRÜLI TÖLTÉSSŰRŰSÉG OSZCILLÁCIÓ ASZIMPTOTIKUS VISELKEDÉSE 1 1 
1. S z e n n y e z é s k ö r ü l i r á c s d e f o r m á c i ó . B e a l M o n o d — K o h n - e l m é l e t 
A szennyezés okozta rácsdeformáció hatásának első, a szilárdtestek kontinuum-
modelljén alapuló figyelembe vétele Blatt [B, 11] nevéhez fűződik, aki a réz és ezüst 
alapú híg ötvözetek szennyezési ellenállásának a szennyezés periódusos rendszer-
ben elfoglalt helyétől való függését kívánta értelmezni. A fizikai kép világos: a szeny-
nyezés körül a deformáció (tágulás vagy zsugorodás) hatására megváltozik az elek-
tronsűrűség, így a szennyezési cellára eső elektronsűrűség, tehát a leárnyékolandó 
töltés is. A módosított Friedel-féle összegszabály (III.2.) az alábbi: 
zIZ' = AZ - — Z 0 , (III. 4) 
Уе а 
ahol yE = 3(1 —<т)/(1 —er); a : Poisson-viszony, ô a / a a rácsállandó viszonylagos egy-
ségnyi szennyezés-koncentrációra eső változása, Z 0 a mátrixionok töltése. 
Itt említjük meg először a szennyezés körül r~3 hatvány szerint változó defor-
mációs tér figyelembevételének szükségességét. Tekintettel arra, hogy Sagalyn [S, 1] 
és mtsai csak a térgradiensre gyakorolt hatását számolták, konkrét eredményüket a 
III. С. a. pontban adjuk meg. 
Mindkét effektus (tehát a Blatt- és a Sagalyn-féle) a szennyezés környezetében 
eltolódott mátrixatomokon való elektronszórás következménye, amint Beal Monod— 
Kohn [B, 2] elméletükben — amely a deformáció figyelembevételének egységes el-
mélete — bebizonyítják. , ,Random-phase" közelítésben számolják az elektrosztatikus 
potenciálnak egyetlen mátrixatom elmozdulására bekövetkező megváltozását, majd 
összegeznek az összes mátrixatomra. Feltételezik, hogy a centrális szennyezésen és 
az eltolódott mátrixatomokon való szórás additív. Az elmélet néhány következ-
ménye : 
a mátrixatomok eltolódása következtében fellépő potenciálváltozás X = Tt/kF 
amplitúdóval oszcillál és X^d (rácsállandó), a kontinuummodell csak X»d 
határesetben igaz (Blatt-korrekció); amikor a Fermi-felület közel kerül a zóna-
határhoz, a szórt hullámok interferenciája lép fel, ami anizotroppá teszi az effek-
tust, lapcentrált köbös fémekben a töltéssűrűség-oszcilláció amplitúdója az (111). 
irányban maximális. 
Az eltolódott mátrixatomokon a magasabb impulzusmomentumú ( /~2 ) elekt-
ronok szóródása is jelentős. 
Ami a konkrét eredményeket illeti, a szerzők által kiszámolt elektromos tér-
gradiensre és szennyezési ellenállásra vonatkozó összefüggéseket a III. С. a. és III. 
С. с. pontokban adjuk meg. 
Az elmélet egy kifogásolható részletkérdése, hogy az aszimptotikus potenciál-
ból első szomszédokra vonatkozó térgradienst is számolnak a szerzők. 
2. N é h á n y t o v á b b i e l m é l e t i e r e d m é n y 
A 2. pontban felsorolt elméleti eredményeket nem használjuk fel kísérleti ered-
ményeink kiértékelésénél, helyenként (pl. a másodrendű kvadrupól effektus és pre-
aszimptotikus formula közti reláció vonatkozásában) utalunk rájuk, de a felsorolás-
sal igazi célunk gondolkodásunk alapjainak a kiszélesítése. 
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A töltéssürűség-oszcilláció preaszimptotikus alakja [A, 4] a jólismert Friedel-
oszcilláció mellett még egy r~4-es tagot is tartalmaz, azaz 
őn(r) = Ar~3 cos (2к
Р
г+(р) + Вг-* cos (2kFr + Ç) (III. 5) 
В és с, definíciója [A, 4]-ben (4 formula) adott, a fáziseltolódásokat és a fáziseltoló-
dások hullámszám szerinti deriváltjainak Á'f-nél vett értékét tartalmazó összegek 
formájában. A szerzők becslése szerint B»A, úgyhogy a közeli szomszédoknál 
az r~ 4 tag hatását indokolt figyelembe venni. 
A mágneses tér Friedel-oszcillációt módosító hatásával többek között Rensink 
[R, 2] és Glasser [G, 3] foglalkozott ponttöltés-szennyezés 4-szabadelektron-gáz mo-
dellben. Eredményük alapján detektálható effektus a rendelkezésre álló mágneses 
terekkel csak félfémekben várható. A Friedel-féle oszcilláció a dielektromos állandó 
q = 2kF-nél fellépő szingularitásának a következménye, tehát exakt módon csak tel-
jesen degenerált elektrongáz ( T = O K ° ) esetében igaz. К hőmérséklet Fermi-felületet 
elkenő hatásának figyelembevételére vonatkozó Kohn és Vosko becslés sokat idé-
zett dolgozatában fordul először elő, ha Ak a Fermi-nívó szélessége, akkor az osz-
cillációs amplitúdó e~(J*)r-rel csökken. Az elektron-degeneráció fokának a figye-
lembevétele Alfred és Van Ostenburg [A, 5] nevéhez fűződik. A modell ismét a pont-
töltés-szennyezés tetszőlegesen degenerált, nem kölcsönható szabadelektron-gázban. 
Az eredmények szerint az árnyékoló töltés Friedel-oszcilláció formája csak korlá-
tozott hőmérséklet és távolság, °° tartományban igaz egyébként az árnyékolás 
fo rmája lényegesen bonyolultabb. A hőmérséklet okozta effektusok 1000 alatt 
nem lényegesek, és a teljesen degenerált elektrongázra vonatkozó eredmény első két 
tagja a már korábban felírt Alfred—Van Ostenburg [A, 4]-féle eredménnyel azonos. 
A Fermi-felület anizotrópiájának a számításba vétele tudomásunk szerint egyet-
len reális Fermi-felületre sem történt meg. A felületmodellekre (síklapokkal, henger-
palástokkal határolt metszetekre) számolt Friedel-oszcilláció [R, 8] erős anizotrópiát 
muta t , lényeges eltérést az r hatványkitevőiben. 
A merev sávmodell [W, 2] alapján a szennyezés hatására megváltozik az egy 
atomi cellára eső vezetési elektronszám, ami a mátrix Fermi-szintjének az eltoló-
dását vonja maga után. Az egyszerű árnyékolási modell a Fermi-nívó eltolódását 
nem veszi figyelembe. Feltételezésünk szerint a Fermi-felület eltolódása a híg ötvö-
zetben a tiszta fémhez viszonyítva a töltéssűrüség-oszcillációban nem okoz a többi 
elhanyagoláshoz képest nagyobb hibát. 
Összefoglalva az elmondottakat: a szennyezés körüli töltéssűrűség-perturbáció leírására a 
Friedel-oszcilláció első közelítésének tekinthető; mindenesetre jobb az aszimptotikust jobban meg-
közelítő elsőrendű kvadrupól effektus tartományában, mint a másodrendűben. Nem szabad azon-
ban elfelejtenünk, hogy az egyszerű kép nagyon sok elhanyagolásra épül, és az említett jelenségek 
kvantitatív figyelembevétele — természetesen az erre vonatkozó elméleti eredmények megszületése 
után — egy jobb kiértékelésben elengedhetetlen. 
B. Átmeneti fém szennyezés nem-átmeneti fémmátrixban 
Ha a fémes mátrixba átmeneti fém szennyezést viszünk be, a szennyezésen loka-
lizált, virtuálisan kötöt t nívók jönnek létre [F, 4]; a virtuálisan kötött nívó a rezo-
nancia-jelenség olyan esete, amikor két hasonló frekvenciájú, illetve saját energiájú 
rendszer hat egymásra; ebben a konkrét esetben a szennyezés d állapotairól és a 
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fémes mátrix vezetési sávjárói van szó. A két rendszer egymásrahatása következtében 
az eredetileg keskeny (atomi) d nívók kiszélesednek, az elektronok ebben az állapot-
ban töltött átlagos élettartama véges lesz, kialakul a virtuálisan kötött nívó megnö-
vekedett állapotsűrűséggel és a reális térben a szennyezésen lokalizálva. 
A nívó matematikai leírása Friedel és munkatársai, (lásd pl. [D, 5]), illetve 
Anderson és Wolff [A, 6], [W. 1] nevéhez fűződik, az utóbbiak leírása alkotja a 
Suhl-féle spinfluktuációs modell [S, 6] alapját is, az első pedig az előző pontban tár-
gyalt szórási kép továbbvitele a nem átmeneti fémmátrix—átmeneti fém szennyezés 
esetére is. A két modell ekvivalenciáját számos esetben bebizonyították. A virtuális 
nívó alapján a Friedel—Anderson-modellben elvileg meghatározható a mágneses 
momentum megjelenésének a feltétele, ami 
UN(d)> 1 
alakban adható meg (ahol U az ellentétes spinű elektronok közti Coulomb-taszítás 
a szennyezésen, N(d) a virtuális nívó állapotsűrűsége a Fermi-nívónál). A Friedel— 
Anderson-modell Hartree—Fock-közelítésben éles átmenetet ad a mágneses és nem 
mágneses állapot között, ami kísérletileg nem figyelhető meg (р.: [С, 1], [N,2]). 
A lokalizált momentummal rendelkező szennyezés fizikai mennyiségekre való 
hatásának leírása az s — d kicserélődési modell alapján történt [K, 5], amelynek az 
a feltételezés az alapja, hogy a szennyezésben fellépő lokalizált momentum és annak 
vezetési elektronokkal való kicserélődési kölcsönhatása külön kezelendő problé-
mák. (Kondo feltételezi a lokalizált momentum létezését.) Az 5 spinű lokalizált 
momentumot а о spinű vezetési elektronnal a JS. a antiferromágneses kicserélődési 
kölcsönhatás kapcsolja össze (ami az ellenállás jól ismert Kondo-anomáliájához 
vezet). 
Különböző szerzők — Anderson, Schrieffer és Maitis, Yoshida [A, 7], [S, 4] 
[Y, 1] — megmutatták, hogy a Kondo-effektus alacsony hőmérsékleten arra vezet, 
hogy a lokalizált momentumot teljesen kompenzálják a szennyezés környezetében 
polarizált vezetési elektronmomentumok. A vezetési elektronfelhő létrejötte kollek-
tív hatás, a kristály minden egyes elektronja résztvesz az árnyékolásban: hullám-
függvénye úgy torzul a szennyezés környezetében, hogy járulékot ad a kompenzáló 
elektronfelhőhöz, és a lokalizált momentum + kompenzáló felhő ad zéró eredő mág-
neses momentumot. A nem mágneses — mágneses állapot közti átmenet hőmérséklete 
a Kondo-hőmérséklet, Tk = TF exp {—1 /JN(d)} TF Fermi-hőmérséklet, J eff-csato-
lási állandó. Az effektus így egyáltalán nem alacsonyhőmérsékleti jelenség, hanem 
széles hőmérséklettartományban bárhol előfordulhat, és az elképzelés szerint lánc 
a mágneses és nem mágneses állapot között [S, 3], [D, 3]. A kísérletileg meghatáro-
zott JQÜ kicserélődési állandók sokkal nagyobbak az elméletileg várhatóknál; a 
modell (s — d kicserélődés) zéró töltéssűrűség-oszcillációt ad [F, 3], a kísérletekkel 
ellentétben [L, 3], [T, 7], továbbá ma már triviális az, hogy a spinkompenzáció prob-
lémája nem kezelhető külön a lokalizált momentum keletkezésétől. 
Az Anderson-modell Hartree—Fock-típusú megoldásában fellépő éles határ-
vonal a dinamikus effektusok figyelembevételével nagymértékben eltávolítható [S, 6], 
[R, 8], [R, 9]. Ebben a közelítésben a lokalizált momentumot egészen általánosan 
úgy tekintik, mint egy lokalizált spinfluktuációt (LSF), amelynek élettartama 
[1 — C/A((/)]_1-el arányos (ahol U az ellentétes spinű elektronok közti Coulomb-
taszítás a szennyezésen, N(d) a virtuális nívó állapotsűrűsége a Fermi-nívónál). 
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A nem mágneses — mágneses átmenet fokozatos, amint a fluktuációk élettartama 
n ő ; mágneses határesetben — ami végtelen élettartamnak felel meg — a spinfluk-
tuáció klasszikus momentumként viselkedik. Ebben a képben tehát nincs szó szta-
tikus spinkompenzációról, hanem a többszörösen szóródó vezetési elektronok és 
szennyező potenciál kialakította dinamikus képről. 
A modell a fizikai mennyiségek hasonló anomáliáit mutat ja , mint a spinkom-
penzált állapot, de lassú átmenetet és nem minőségi különbséget ad a mágneses és 
nem mágneses üzemmód között, amit a szennyezésen mért magspin rács relaxációs 
időmérések is bizonyítanak [N, 2]. 
A továbbiakban a mágneses, illetve nem mágneses osztályozás kísérleti szem-
pontból azt jelenti, hogy a kérdéses ötvözet az adott hőmérséklettartományban 
rendelkezik-e Curie—Weiss-típusú, ( Г + Т / ) - 1 függést mutató szuszceplibilitással; 
gondolkodásunk szempontjából pedig azt a modellt jelenti (a LSF-elmélet szerint 
akkor a „mágneses rezsimben levő", ill. „nem mágneses rezsimben levő" terminoló-
gia a megfelelő), amelyik a legjobban írja le a kérdéses ötvözetet az adott hőmérsék-
leten. 
A kérdés tisztázásához a kísérleti fizikus mérési adatokat és meglevő elméleti 
modellel történő összehasonlítást tud nyújtani, nem törekedve természetesen arra, 
hogy eredményei mindenáron egyezzenek az éppen rendelkezésre álló elméleti for-
mulával. 
A továbbiakban külön tárgyaljuk a nem mágneses, ill. mágneses szennyezés 
keltette töltéssűrűség-oszcillációt, megadva, hogy melyik elméletből származott. 
a) Töltéssűrűség-oszcilláció nem mágneses, virtuálisan kötött állapotban 
A nem mágneses viselkedéshez vezető virtuálisan kötött nívó modellje [F, 4], 
[D, 5] spinben degenerált, a spin-fel és spin-le nívók helyzete azonos, a fáziseltoló-
dások, és az általuk meghatározott mennyiségek spiniránytól függetlenek, éppen 
úgy, mint egyszerű potenciálszórás esetén. Várható az, hogy az 1=2 kvantumszámmal 
jellemzett nívón a vezetési elektronok rezonanciaszórása lép fel, az 1=2, d-szórás 
lesz a domináló, ennek megfelelően a Friedel-féle összegszabályból 
ttzs N n 
>h(FF) = 1 ( J 
adódik, ahol N a részben betöltött virtuális cl nívón levő elektronok száma, amely 
egyenlő a szennyezést árnyékoló vezetési elektronok számával. A töltéssűrűség-osz-
cilláció (111.3) kifejezésből az /=2 -es tagot tartva meg: 
Л п ( г ) = ^ 5 sm Nn 10 
Nn 
10 (III. 6) 
a fáziseltolódás konkrét értéke a Friedel-féle összegszabály következménye. 
Az Anderson-modellből kiindulva, Danié! és Friedet [D, 5] és Klein és Heeger 
[К, 3] eredményeit felhasználva Brettell és Heeger [В, 13] kiszámolta a An(r)-et és a 
(III.6) kifejezéshez jutott, nem mágneses esetben ezzel is bizonyítva az Anderson- és 
Friedel-kép ekvivalenciáját. 
A szórás domináns jellegét a virtuális nívó-Fermi-nívó relatív helyzete határozza 
meg, távoli nívópárra az árnyékoló töltés a vezetési sáv s; p, ... szimmetriájú részei-
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bői épül fel, és a teljes formulával kell dolgoznunk. Természetesen szükség szerint 
figyelembe kell venni az eltolódott mátr ixatomokon való szórást is (pl.: 5d á tm. 
szennyezés). 
b) Töltéssürííség-oszcilláció lokalizált mágneses momentum esetén 
Fizikai oldalról plauzibilisnek tűnik, hogy T > T k hőmérsékleten a lokalizált 
momentum spinfüggő potenciált képvisel és így a szórás összes jellemzője spinfüggő 
lesz, a Friedel-féle összegszabály (lásd pl. : [B, 7]) 
Z = ~l Z ( 2 1 + W ( E f ) , (Hl . 7) 
К L, A 
az elektronsűrűség-oszcilláció a spin-le: \ és spin-fel: t elektronokra, csak az 1=2 
rezonáns tagot tartva meg [B, 7], [B, 6] 
An"(r) = sin rilr3 cos (2kFr+ni) (HL 8) 
ami természetesen szintén aszimptotikus eredmény, és az 1=2 rezonanciaszórásból 
származik. 
Az oszcillációnak két következménye van, a 
An(r) = Anl(r) + Anl(r) (III-9) 
töltéssűrűség-, és a 
As (r) = An 1 (г) - An 1 (г) (1П. 10) 
spinsűrűség-oszcilláció. 
Az utóbbi a mátrixmagok helyén hiperfinom teret keltve okozza a M M R jel 
sokak által vizsgált [O, 3], [O, 4], [B, 4], [C, 2], [S, 12], [S, 13], [V, 1], [V, 2], [V, 3] 
[Y, 2] H / T függő kiszélesedését. 
Az s — d modellből elsőrendű közelítésben számolt An\r) és An^(r) azonos 
nagyságú de ellenkező előjelű [F, 3], így An(r) = 0 a kísérletekkel ellentétben [M, 1], 
[L, 3], [T, 7]. 
Összefoglalva a III. В. pont eredményeit: az aszimptotikus tartományban formailag hasonló 
töltéssűrűség-formulák állnak rendelkezésünkre, mint nem átmeneti fémszennyezés esetén, eltérő 
fáziseltolódásokkal és tagszámmal. A következő fejezetben felsoroljuk azokat a számunkra szük-
séges összefüggéseket, amelyek a mérhető fizikai mennyiségeket írják le, majd ismertetjük a fázis-
eltolódások meghatározásának a módszerét. 
C. Mérhető mennyiségek 
Felsoroljuk azokat a vázolt elméletek alapján kiszámolt formulákat, amelyekre 
valamilyen oknál fogva szükségünk lesz; elsősorban és főként természetesen a töl-
téssürííség-oszcilláció keltette elektromos térgradienssel foglalkozunk, másodsor-
ban azokat a mennyiségeket említjük meg, melyekben a fáziseltolódások meghatáro-
zása más mérésekkel való közvetett összehasonlításhoz vagy egyes jelenségek meg-
értéséhez utalásszerűén szükségesek. 
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a) Az MMR spektrumból meghatározható mennyiségek 
1. E l e k t r o m o s t é r g r a d i e n s 
A térgradiens az M M R spektrumon csak a modern módszerek (lásd VIII. fej.) 
alkalmazása esetén mérhető közvetlenül: a fő rezonanciavonal M M R vizsgálata 
esetén a spektrumból kell meghatározni, ennek egyik legelterjedtebb formája, ami-
kor a meghatározás derivált jel csúcstól csúcsig mért amplitúdójából történik; ezt 
alkalmaztuk mi is, és а VII. fejezetben a kiértékelési módszereknél ismertetjük. 
A másik lehetőség: a meghatározás az abszorpciós jel második momentumából 
[V, 4] történik, feltéve, hogy a dipól-dipól és a kvadrupól járulékok összeadódnak 
[А, I]. Ez u tóbbi módszer hibája, hogy a második momentum híg ötvözetek esetén 
nem jól definiált (Lorentz-jellegű jel), ezért csak a második momentum lineáris kon-
centrációfüggését mértük a homogén szilárd oldal független bizonyítékaként, de a 
momentumból térgradienst nem határoztunk meg. 
Ezek után visszatérve az elektromos tér gradiensére (röviden: térgradiens) egé-
szen hig ötvözetekben az aszimptotikus tar tományban feltesszük, hogy a lényeges 
térgradiens-járulék egyetlen szennyezéstől származik (végtelen hígítás), ami pont-
szerűnek tekinthető, így az általa keltett térgradiens hengerszimmetrikus, jellem-
zője eq= —d2V/dz2 és származtatása a töltéssűrűség-oszcilláció keltette potenciálból 
történik. 
Kolm—Vosko [K, 4] és Blandin—Friedet [В, 8] eredménye szerint, figyelembe véve 
a vezetési elektronok Bloch-jellegét, a térgradienst 
Q — 
q(r) = -y- a An (r) (III. 11) 
alakú összefüggés csatolja a töltéssűrűség-oszcillációhoz. A Kohn—Vosko (2,30) 
formulájával definiált a-mennyiség az elektron-hullámfüggvény periodikus részé-
nek a négyzetét és a Steinheimer [S, ll]-féle ( 1 — a n t i s h i e l d i n g faktort tartal-
mazza. Tulajdonképpen a szabad-elektron-gázba merülő csupasz atommag és a 
Bloch-elektronokkal körülvett fémionon belüli atommag által érzett térgradiens 
hányadosa. K o h n és Vosko számítása szerint rézre vonatkozó értéke a = 25,6 és 
az eredmény kettes faktoron belül jó (mért értéke nem ismeretes). A (III. 11) for-
mula független a szóró centrumtól, tehát minden típusú szennyezésünk esetén hasz-
nálható. 
A Sagalyn és mtsai [S, 1] által számolt, a rácsdeformációból származó térgra-
diens (elterjedt nevén „méreteffektus") 
, 27 1 da _з 
ahol yE = 3(1 — <т)/(1 +<t); a: Poisson-szám, a: rácsállandó, c: szennyezéskoncent-
ráció, A: a fém árnyékolás nélküli pontion-modellje alapján számolt (az első szom-
szédokra összegezve adódik a számfaktor) és a tényleges térgradiens hányadosát leíró 
empirikus paraméter. Feltevésük szerint a két térgradiens q és qx (III. 11) és (III. 12) 
összeadódik. A problémával itt tovább nem foglalkozunk, tisztázásának szenteljük a 
teljes V. fejezetet. 
Beal Monod és Kohn [B, 2] elmélete szerint a térgradiens két járulékból, a szennye-
zés keltette, (III . 11) formulával leírt és az eltolt mátrixatomokon szóródó elektronok 
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miatt fellépő töltéssűrűség-oszcillációból származó (qm) térgradiensből áll. A q,„ to-
vábbi két tagra bontható: minthogy a formulák aszimptotikusak, tehát a szennyezés-
től távol levő rezonáns mag helyén a hozzá közeli eltolt mátrixmagok által keltett 
térgradiensre, amely a Sagalynéhoz hasonló (III. 12) formulával írható le (részletesen 
nem számolják ki a szerzők), de látható, hogy a formulában a jelenne meg Я helyett (!), 
és а szennyezéshez közeli eltolt mátrixatomok által keltett térgradiensre. Ez utóbbi 
qm = 4k2Fax0g0r3cos(2kF + <p)-s(ë, 2k F ) (III. 13) 
alakú és a használt jelölések 
a0 = -r—v0; n0-atomtérfogat a tiszta fémben, 4yE a 
go = ^ ( { ^ ( 2 / + l ) [ - s i n á ( c o s ( ő t - / 7 r ) ] j % | Z ( 2 / + l ) [ - s i n á , s i n ( á i - f c ) ] } 2 ) 1 2 
2/ (21 + 1) sin <5, sin (<5,- In) 
(p = arc tg 2 ( 2 / + I) si nő, cos (0,-/71) 
I 
г — r/r és S(è, lkF) pedig lapcentrált köbös rácsra tabellázva van az idézett mun-
kában. A járulék anizotrop S miatt, és a da/a rácsállandó-változáson keresztül 
függ csak a szennyezéstől, egyébként teljesen a mátrix tulajdonságai határozzák 
meg, a ô, fáziseltolódások a rézionon szórt parciális hullámok fáziseltolódásai. 
Си—Ge-ra (da/a = 0,092) végzett számítások szerint nagy járulékot csak az 
(111) irányokba eső rezonáns magokra ad, kis rácsdeformáció esetén egyébként az 
így számolt járulék az első öt szomszédra kisebb, mint a Blatt-korrekcióból számol-
ható járulék 1%-a. így izotróp krisztallit-orientációjú mintáink eredményeinek ki-
értékelésekor első rendben nem vesszük figyelembe. (Az anizotrópia kimutathatósá-
gára visszatérünk а VIII. fej.-ben.) 
2. K n i g h t - e l t o l ó d á s 
Az M M R spektrumból meghatározható a magok helyén levő hiperfinom tér, 
vagy elterjedt nevén a Knight-eltolódás, ami híg ötvözetekben szintén inhomogén 
(mint az elektromos térgradiens) és a vonal kiszélesedését eredményezi; folyékony öt-
vözetekben kiátlagolódik és a rezonanciagörbe eltolódását idézi elő [Z, 2], [M, 4], 
[T, 2], [О, 1], [G, 1]. Nem kívánunk az olvadékok fizikájával is foglalkozni, a felsorolt 
irodalom betekintést ad a kérdéskörbe; viszont az ismertetett szórásképen alapuló 
összefüggések alapján a használt fáziseltolódások helyességének bizonyítását szol-
gáló mérhető fizikai mennyiségek kis száma eggyel bővíthető az olvadékok Knight-
eltolódásával. 
A hiperfinom tér eredetére nézve kétféle lehet: származhat a már ismertetett 
töltéssűrűség-oszcillációból, elmélete szilárd testekben Blandin és Daniel [В, 9], [В, 10], 
[D, 2] munkája, rézalapú nem mágneses szennyezést tartalmazó híg ötvözetek szi-
lárd fázisában a kvadrupól effektus mellett elhanyagolható (az Ag alapú híg ötvözet 
játszik szerepet [R, 7]), ezért vagyunk kénytelenek az op. feletti híg ötvözetek eredmé-
2 Fizikai Fo lyó i r a t XX/1 
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nyeit idézni, a megfelelő elméletet és Cu alapú ötvözetek mérési eredményeit Odle és 
Flynn már idézett munká ja [О, 1] tartalmazza: 
- J ' Y = 2 { A i ^ t h + B i s i n l r h } , (III. 14.a) 
az (A,. B,) amplitúdón csak a mátrix tulajdonságaitól függenek, értékük [O, l]-ben 
táblázatban megtalálható. 
Lokalizált momentum esetén lép fel a hiperfinom tér s/ráíHrwíeg-oszcillációból 
származó változata, amelyik szilárd fázisban [B, 6], [B, 7] 
AH(r) = ~р
в
<]ф(0)Г)(^ As(r), (III. 14.b) 
ahol (tjj(ó))\ Fermi-energiájú elektron hullámfüggvénye a rezonáns magnál a tiszta 
fémben, aB\ Bohr-magneton, (S„} = termikus átlag, 5 : spin kvantum-
B 
szám, H0: külső tér, kB: Boltzmann-állandó, T: hőmérséklet és As(r): spinsűrűség-
oszcilláció ((III. 10)-formula). HJT függő kiszélesedést okoz, folyékony híg ötvö-
zetekben pedig a vonal HJT függő eltolódását okozza [G, 1]. Az effektus részletes 
vizsgálata kitűzött feladatunk határán kívül esik, részben egy mért effektus kvalita-
tív magyarázata, részben összehasonlítás kedvéért kellett megemlítenünk. Mágneses 
híg ötvözetekben a kvadrupól effektussal együtt jelentkezik, szétválasztásuk külön 
gondot okoz. 
b) Szennyezési ellenállás 
A szennyezésen szórt elektronok hatáskeresztmetszetének (<r(0)) ismeretében a 
szennyezési ellenállás (pl. [K, 4]), 
AQ = a«» = ^Zlsm4>h-i-ri,) (IH. 15) 
e KF i = 1 
a fáziseltolódások ismeretében kiszámolható. 
Ha az eltolt mátrixatomokon való szórást is figyelembe kívánjuk venni (úgy, 
ahogyan a térgradiensnél tettük), akkor Beal Monod és Kohn [B, 2] elmélete alapján 
a teljes szórási keresztmetszet 
a = (jW
 + am + Aa (111.16) 
lesz, ahol a ( 0 ) az előbbi -— a centrális szennyezésen történt — szórás hatáskereszt-
metszete, <7(1' az eltolt mátrixatomokon bekövetkezett szórás hatáskeresztmetszete, 
Aa pedig interferencia-tag. Az utóbbi kettő definíciója [B, 2], (4,26), (4,27) és (4,29) 
formulájával adott , a rácsállandó-változáson kívül csak a mátrix tulajdonságaitól 
függenek, a(1) + Aa hatása a rácsállandó 0,092 relatív változása (Си—Ge) esetén 
<r°-hoz képest ~3 ,5%, elhanyagolható. Alá kell azonban húznunk, hogy az eltoló-
dott mátrixatomokon való szórás elvben éppen úgy befolyásolja a szennyezési ellen-
állást, mint a töltéssűrűség-oszcillációt, és ebből a szempontból egyik sem jobb 
módszer a másiknál [G, 3]. Az irodalomban a fáziseltolódások meghatározásánál 
mindenki a (III. 15) összefüggést használta. 
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c) Szennyezések kölcsönhatása 
A szennyezések kölcsönhatásának kérdését nagyon röviden érint jük [D, 5], mert 
feltevésünk szerint hatása nagyon híg ötvözetek esetén elhanyagolható. 
A szennyezések közti elektrosztatikus kölcsönhatás a hosszútávú elektronsűrű-
ség-oszcilláció következménye. Blandin és Deplante (lásd [D, 5] ennek alapján ki-
számolta a rácsállandó relatív változását. A réz alapú híg ötvözetekre vonatkozó 
kísérleti görbét (rácsállandóváltozás-rendszám) jól követi az elméleti görbe, azonban 
az egyes ötvözeteknél gyenge az egyezés. 
A mágneses kölcsönhatás [F, 4] és [B, 6], [B, 7] nagyobb koncentrációknál a loka-
lizált momentumok mágneses rendeződéséhez vezet. 
D. Fáziseltolódások meghatározási módszerei 
A felsorolt mérhető mennyiségekben (az a és Я faktortól eltekintve) az ismeret-
len mennyiségek a szórt parciális hullámok fáziseltolódásai, amin nem is csodálko-
zunk, ugyanis a síkhullámok szóródása nem nagy kiterjedésű potenciálokon leír-
ható a fáziseltolódások segítségével, függetlenül a potenciál részleteitől [S, 2]; tehát a 
fáziseltolódások ismerete továbbjutásunk kulcsa. Összefoglaljuk és röviden jelle-
mezzük az irodalomban található elméleti és félempirikus módszereket, megadva azt 
is, hogy a híg ötvözetek melyik csoportjánál, milyen fizikai mennyiség értelmezésénél 
használták. A módszerek lényegét táblázatban foglaltuk össze (III. táblázat). A fázis-
eltolódások értékét az eredmények kiértékelésénél (VII. fejezet) az egyes ötvözeteknél 
adjuk meg. 
a) Elméleti módszerek 
Lényegük, hogy a modell potenciálon és a szelf-konzisztenciát biztosító Friedel-
féle összegszabályon túlmenően más mennyiséget nem használnak fel a fáziseltolódá-
sok meghatározásánál. 
1. P s z e u d o a t o m - f á z i s e l t o l ó d á s o k 
A kérdéssel kapcsolatban Ziman [Z, 1] Harrison [H. 1] és Heine [H, 2] m u n -
káira utalunk. Az alap a Ziman-féle pszeudoatom (ion + árnyékoló töltés)-fogalom. 
A szabad elektron U+US (U: törzs, US: árnyékoló potenciál) potenciállal felírt 
Schrödinger-egyenletét pszeudopotenciál technikával oldják meg. A fáziseltolódások 
meghatározása a megfelelő transzformációval bevezetett pszeudopotenciálból azért 
előnyös, mert az egyéb területeken, pl. sávszerkezet-számolásnál bevált pszeudo-
potenciál alapján a felsorolt mennyiségek (pl. térgradiens, szennyezési ellenállás 
stb.) elméletileg számolhatók és a kísérleti eredményekkel összehasonlíthatók, to-
vábbá látszólag távoleső fizikai mennyiségek ugyanazon modellre visszavezethetők. 
Ami a konkrét számolást illeti, Meyer és misai [M, 3] meghatározták az egy-
vegyértékü fémek fáziseltolódásait és a fáziseltolódások energia szerinti deriváltjait 
is az impulzusmomentum (/) és az energia függvényében. Eredményeiket táblázatok 
tartalmazzák. 
A kapott eredményekből könnyen számolható pl. egy vakancia által keltett 
töltéssűrüség-oszcilláció, hozzájárulás az ellenálláshoz (lásd VIII. fej.), vagy egy el-
2* 
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tolt (nem köbös szimmetriájú helyen levő mátrixatom hozzájárulása a térgradienshez 
(lásd V. fejezet). 
Az azonos valenciájú szennyezés-mátrix párra a megfelelő fáziseltolódások a 
pszeudopotenciálok különbsége alapján [D, 4]. 
és a fáziseltolódásokat a mátr ix Fermi-energiájánál kell venni. (III. 15) összefüggés 
alapján Dickey és mtsai [D, 4] alkáli-alkáli híg ötvözetek szennyezési ellenállását, 
Thornton és Young [T, 2], illetve Thornton és mtsai [T, 3] ugyanezen ötvözetek (szi-
lárd és folyékony) Knight-eltolódását értelmezték sikerrel (az egyezés kettes fakto-
ron belül jó!) . Kevésbé jó egyezést értek el nemesfém-nemesfém híg ötvözetek szeny-
nyezési ellenállásának [D, 4], illetve Knight-eltolódásának [T, 2] az értelmezésénél. 
Az alkalmazás azonos valenciájú mátrix-szennyezés párra tör tént . A siker természete-
sen a pszeudopotenciál jóságától függ. 
2. B l a t t - m ó d s z e r [B, 11] 
A fáziseltolódások számítása szabad elektronok derékszögű potenciálvölgyön 
bekövetkező szóródása alapján történt. A derékszögű potenciálvölgy paramétereinek 
a megválasztása önkényes. A potenciál kiterjedése az 
(ôv/Q a szennyezés-cella relatív térfogatváltozása) összefüggést, a potenciálvölgy 
mélysége pedig a módosított (III. 4) Friedel-féle összegszabályt elégíti ki. Emlékezte-
tünk arra, hogy Bea! Monod és Kohn [B, 2] a Friedel-féle összegszabály Blatt-féle 
módosítását csak hosszúhullámú közelítésben találta igaznak. 
Blatt eredetileg négy fáziseltolódást határozott meg, a kapot t eredmények alap-
ján jól í rható le a szennyezési ellenállás. Ugyanezt a módszert sikerrel alkalmazta 
Blandin—Friedel és Daniel [В, 9], [В, 10]. [В, 2] a mátrixatomok Knight-eltolódásá-
nak az értelmezésénél (Cu, Hg és Na alapú híg ötvözetek). Nem jó az egyezés az 
azonos valenciájú mátrix-szennyezés páron mért kísérleti eredményekkel. 
b) Félempirikus módszerek 
Elméleti összefüggések felhasználásán túlmenően valamilyen mért mennyiség 
beépítése jellemzi az alábbi módszereket. 
1. K o h n — - V o s k o - m ó d s z e r [K, 4] 
Időrendi sorrendben ez az első félempirikus módszer. A szennyezési ellenállásra 
felírt (III. 15) összefüggést, a Friedel-féle összegszabályt (III. 2), illetve a mért szennye-
zési ellenállást és a valenciakülönbség alapján megadható AZ értéket használja fel két 
fáziseltolódás ц
п
 és meghatározására, feltéve természetesen azt, hogy az első két 
fáziseltolódás a domináns. 
A módszer hátránya félempirikus jellegén túlmenően az, hogy Aq t;,-ben másod-
rendű, így az egyenletrendszert több fáziseltolódás-pár is kielégítheti. Közülük vá-
lasztani csak a kísérlettel való egyezés alapján lehet. 
I i = m mát r ix " - m szennyezes ' (III.17) 
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A „nem egyértelműséget" a többi félempirikus módszer is magával viszi, érde-
kes módon azonban minden szerző csak a másik dolgozatban veszi észre a hiányos-
ságot (lásd pl. [H, 4]). 
Kohn—Vosko az így meghatározott fáziseltolódásokat Си-alapú híg ötvözetek 
másodrendű kvadrupól effektusának értelmezésére, Griffels és mtsai [G, 2] Ag-alapú 
hig ötvözetek mátrix magjai Knight-eltolódásának értelmezésére használják, elfogad-
ható sikerrel. 
A módszer Blatt-korrekcióval (III. 2) helyett (111. 4) összefüggés kiegészített vál-
tozatát alkalmazzák Roberts és mtsai [R, 4], többek között Си—Au híg ötvözeteken 
a szennyezési ellenállás és a Mössbauer-spektrum izomer eltolódásának az összefüg-
gését vizsgálva. A kapott eredmény a szennyezési ellenállást természetesen definíció-
szerűen. az izomer eltolódást a normálási faktortól eltekintve ír ja le. Lényegesnek 
tartjuk megemlíteni, hogy az izomer eltolódás érzékenyen függ rj0 előjelétől, így a 
két megoldás közül könnyen választhatunk. 
2. H u r d — G o r d o n - m ó d s z e r [H, 4] 
Tulajdonképpen a Blatt- és Kohn—Vosko-módszerek kombinációjának tekint-
hető (a szerzők a Blatt-korrekcióval együtt alkalmazták, ami azonban nem szükséges 
velejárója a módszernek). Tetszés szerinti számú fáziseltolódás meghatározására 
alkalmas Born-közelítésben, kihasználva a parciális hullámok fáziseltolódásai közti 
ismert összefüggést (lásd pl. [M, 2] vagy [H, 4]). A konkrét számolásnál /max = 8-ig 
mentek el, meghatározva a fáziseltolódásokat és azok energia szerinti deriváltjait. 
A derékszögű potenciálvölgy kiterjedését és mélységét úgy határozták meg, 
hogy a kapott fáziseltolódások a szennyezési ellenállást (III. 15) és a módosított 
Friedel-féle összegszabályt (III. 4) elégítsék ki. 
Előnye, hogy nem két fáziseltolódást határoz meg, továbbá a potenciálvölgy 
kiterjedésének meghatározását Aq-ra vezeti vissza (az önkényes Blatt-féle választás 
helyett), hátrányai ettől eltekintve azonosak a III. a 2. és III. b. 1. módszerekével. 
Az eredmények alapján а Си alapú folyékony híg ötvözetekben a mátiix Knight-
eltolódását számolják eltérő valenciájú szennyezés esetén; elfogadható az egyezés a 
termofeszültséggel, összehasonlítás az elektron fajhő-járulékkal, a Hali-állandóval és 
a szuszceptibilitással. 
3. A l f r e d — V a n O s t e n b u r g - m ó d s z e r [A, 3] 
A Hurd Gordon-módszerhez hasonlóan tetszőleges számú fáziseltolódás meg-
határozását teszi lehetővé (időben előbbi a Hurd—Gordon-félénél), szintén a Blatt 
és Kohn—Vosko-féléből származtatható, de eltérő potenciált használ. Tekintettel 
arra, hogy a magasabb indexű fáziseltolódásokat az origótól nagyobb távolságra 
levő potenciál határozza meg, egy az elektron elméletben használt nagyobb távol-
ságban ismert V(r) = - ^ C u e x p { — uqr) (C„>C H + 1 , q: árnyékolási állandó) r
 U = 1 
alakú potenciált alkalmaztak. 
Felhasználva a fáziseltolódások között Born-közelítésben fennálló összefüggést 
[A,3] (3 formula), a Friedel-féle összegszabállyal (III. 2) és a szennyezési ellenállás 
(III. 15) összefüggésével három egyenlet áll rendelkezésünkre a fáziseltolódások meg-
határozására. A megoldás ugyanúgy nem egyértelmű, mint a m á r említett félem-
pirikus módszereknél. 
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A számolt fáziseltolódások alapján nagyon jó egyezést kaptak a szilárd Ag és 
folyékony Си alapú ötvözetekben a mátrixmagok rezonanciavonaleltolódásának 
(Knight-eltolódás) értelmezésekor. 
4. T i t m a n — K e l l i n g t o n - m ó d s z e r [T, 1] 
A szerzők két fáziseltolódást határoznak meg a módosított Friedel-féle összeg-
szabály (III. 4) és a töltéssűrűség-oszcillációból származó Knight-eltolódás mért ér-
téke alapján. (A megoldás egyértelműségéről itt sem esik szó!). Az eredmények 
„szép egyezést adnak" a Li—Mg szennyezési ellenállásával. A Li alapú híg ötvözetek 
elsőrendű kvadrupól effektusa nem írható le a számolt a-val (Li mátrixra a = 1,5) ; 
a-t paraméternek tekintve csak akkor írható le, ha 2,3 S a S 3,6 között változhat. 
(Talán ezek a számadatok is segítenek a terület „egyezés-nem egyezés értékének" a 
kialakításában.) 
Az eddig ismertetett módszereket nem-átmeneti fém szennyezést tartalmazó híg 
ötvözetekre alkalmazták. Ami a félempirikus módszereket illeti, további módszerek 
konstruálhatok a kiindulási mennyiségektől függően. A siker attól függ, hogy az 
elméleti összefüggés mennyire hű képe a valóságnak. Röviden megemlékezünk a 
Faber-féle diagramról [F. 7], amely arról ad felvilágosítást, hogy a felhasznált 
mennyiségek mennyire érzékenyek a fáziseltolódások változására. Titman és Kel-
lington [T, 1] a Friedel-féle összegszabályt, a szennyezési ellenállást és a Knight-
eltolódást elemzi. 
c) Átmeneti fém szennyezések fáziseltolódásai 
Nem-mágneses átmeneti fém szennyezések okozta fáziseltolódások meghatáro-
zására eddig egyetlen módszert ismertetnek [B. 3], nem beszélve a „csak rezonancia-
szórás"-feltételezés alapján a Friedel-féle összegszabályból triviálisan adódó, vagy 
Nn 
az Anderson-modell nem-mágneses határesetében meghatározott elméleti !/., = — 
értékről (III.B.a.). 
A Beal Monod [B, 3] által kidolgozott módszer lényege : a módosított Friedel-
féle összegszabályból (III. 4) a szennyezési ellenállásból (III. 15) és a másodrendű 
kvadrupól effektus „kiszórási szám"-ából* (lásd kiértékelési módszerek VII. A.) a 
(III. l l ) - formula alapján gépi úton három fáziseltolódást határoz meg. A szerző 
szerint a Cu—Pd és Си—Pt híg ötvözetekre csak olyan megoldás (/)„, >h, Ц*) elégíti 
ki a három egyenletből álló egyenletrendszert, amelyik fizikailag a virtuális állapot-
nak felel meg (domináns Си—Ni esetén a megoldás nem egyértelmű, csak egyik 
a virtuálisan kötött állapotnak megfelelő. 
Nem túlságosan megnyugtató az aszimptotikus összefüggés Си—Ni-re való 
alkalmazása, ahol a másodrendű kvadrupól effektus mindössze az első két koordiná-
ciós héjra terjed ki. A módszer létjogosultságát egy független mérés értelmezésénél 
elért sikere bizonyítaná a legjobban. 
* A másodrendű kvadrupól effektus „kiszórási száma" és az elektromos térgradiens össze-
függése a Kohn—Vosko által használt1 „all-or-nothing" kiértékelési módszerben az önkényesen 
választott q f c r l t paramétertől függ (VII. A. fejezet). 
III. táblázat 
Fáziseltolódások meghatározási módszerei* 
Jellemző 
F
ri
ed
el
-f
él
e
 
ös
sz
eg
sz
ab
.
 
A félemprikus módszer 
összefüggése Fáziseltolódások 
A fáziseltol, alapján 
számolt mennyiség** 
Módszer \ 
\ F
ri
ed
el
-f
él
e
 
ös
sz
eg
sz
ab
.
 
B
la
tt
-
ko
rr
ek
ci
c
 
K
on
kr
ét
 
po
te
nc
iá
l 
Sz
en
ny
,
 
e
ll
en
ál
l. 
K
ni
gh
t, 
e
lt
ol
.
 
T
ér
gr
ad
.
 
ho h 12 Чз 14 Ч5 
Sz
en
ny
,
 
e
ll
en
ál
l. 
K
ni
gh
t-
e
lt
ol
.
 
T
ér
gr
ad
.
 
Megjegyzés 
Pszeudó 
atom 
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+ + 
+ 
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- -
- + 
+ 
+ 
+ 
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+ 
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+ 
-
- + + 
+ 
+ 
-L 
Kohn— 
Vosko 
H u r d -
Gordon 
A l f r e d -
Van 
Ostenburg 
Titman— 
Kellington 
+ 
+ 
+ 
+ 
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+ 
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+ 
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-
+ 
+ 
+ 
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0 
0 
0 
+ 
+ 
+ 
+ 
0 
+ 
+ 
+ 
+ 
Nem 
átmeneti 
fém-
szennyezés 
Beal 
Monod + + + + + + + 0 + / 0 
Átmeneti fém-
szennyezés 
* A táblázat nem tartalmazza a csak rezonanciaszórás-feltételezés alapján meghatározott fáziseltolódásokat. 
** A félempirikus módszerben felhasznált mennyiséget 0 jel jelzi. Ebben az oszlopban saját eredményeink is benne vannak; a Beal 
Monodnál feltüntetett térgradiens saját elsőrendű kvadrupól effektus eredmény. 
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Ami a mágneses virtuális állapotot illeti, a rezonanciaszórás-feltételezés alapján 
a spinfüggő Friedel-féle összegszabályból [B, 6], [B, 7] 
Z = — (jll + rii), és 
71 
a szennyezésen lokalizált mágneses momentumból 
m = Ú-rií) 
71 
határozható meg a két rezonáns fáziseltolódás. 
A III. fejezet összefoglalását részben a III. A. részben a III. В. pontok végén 
megadtuk. A fejezet tartalmazza még a mérhető mennyiségekre vonatkozó elméleti 
összefüggéseket és a fáziseltolódások meghatározási módszereit, amelyeknek a lénye-
gét a III. táblázatban külön összefoglaltuk. 
IV. Irodalmi eredmények és következményeik 
А IV. fejezetben felsoroljuk azokat az irodalmi eredményeket, amelyekre szük-
ségünk lesz. A kvadrupóleífektus-mérések alapján megoldatlan kérdésekre, az iro-
dalomban elterjedt, nem mindenben helytálló nézetekre hívjuk fel a figyelmet, és 
konkrétan megfogalmazzuk a disszertáció célkitűzését. Az irodaimi eredmények 
csoportosítása: kvadrupól effektus és egyéb. Tekintettel arra, hogy nincs elsőrendű 
kvadrupóleffektus-mérés réz alapú híg ötvözeteken, így saját eredményeinket sem 
tudjuk más mérési eredményekkel összehasonlítani, a felsorolt eredmények a közve-
tett összehasonlítás és a célkitűzés megfogalmazásának az alapjául szolgálnak. 
A. Irodalmi eredmények 
A jelen munka szempontjából szükséges mérési eredményeket а IV. táblázatban 
foglaltuk össze: közös vonásuk, hogy a III. fejezetben vázolt elmélet alapján értel-
mezhetők, és a kísérleti adatok közül a legjobb egyezést adják az elmélettel; két 
csoportra oszthatók : először felsoroljuk a nem kvadrupóleffektus-mérési eredménye-
ket, hivatkozva az értelmezés mikéntjére, majd részletesen ismertetjük a réz alapú 
híg ötvözetek másodrendű kvadrupóleffektusára vonatkozó méréseket. 
a) Egyéb mérések 
A teljesség igénye nélkül, először az olvadt állapotban levő híg ötvözetek 
Knight-eltolódás mérési eredményeit idézzük [О, 1], [G, 1]. A mért értékek а IV. 
táblázatban találhatók. Értelmezésük nem mágneses szennyezésre а (II, 14. a.) for-
mula alapján történt. A formulában előforduló együtthatók (А,, В,) a folyadék-
szerkezetre átlagolt értékek. A Blatt-, ill. Kohn- és Vosko-féle fáziseltolódások alap-
* A Knight-eltolódást általában elfedi a kvadrupól effektus, ezért megfigyelése réz alapú híg 
ötvözetekben a kvadrupól effektus kiátlagolása esetén, tehát olvadékban lehetséges. 
IV. táblázat: Irodalmi mérési eredmények Сн-alapú híg ötvözeteken 
\ Menny. 1 d a À'> Másodrendű kvadrupólclVcktus Knight-el tolódás folyékony á l lapotban Egyéb 
Ötvözet \ 
a de 
[ a t % - 4 
(P. 2] 
M" cm 
a tom % 
IL, 2] 
nc 
4 M Hz-en 
c 
Értelmezés 1 а к 
к ас 
Értelmezés 
Lokal , 
m o m . 
[Мв1 
Си—Zn 
Си—Au 
0,056 
0,15 
0,32 
0,55 
18 
[R, 5] 
44 
[R, 5] 
[R, 5] és [K, 4] közös, Kohn 
—Vosko-féle fáziseltolódá-
sok alapján; (III, 11) for-
mula; 1,25, ill. 0,58 faktor 
[S, 1] (III, 11) + (III, 12) 
formula a = 23, X = — 15 
0,19 
[0 , 1] 
0,07 
[0, 1] 
[0, 1] a Kohn—Vosko- és 
Blatt-féle fázis alapján 
(III, 14a) formulából a 
folyadékra vonatkozó 
állandók [0, l]-ben 
adottak 
Си—Ni 
Си—Pd 
Си—Pt 
-0 ,026 
0,091 
0,101 
1,25 
0,89 
2,1 
19A [R, 6] 
28B [C, 2] 
38 
[R, 6] 
60 
[R, 6] 
[В, 3] (III, 11) formula; 
Beal Monod-fáziseltoló-
dások; all-or-nothing 
modell; 1,5 faktor 
1,15 
[0 , 1] 
[0, 1] (III, 14a) formulából 
(lásd fenn) és ^2 = 9л/10 
fáziseltol, alapján, 
Cu—Ni-re. 
— 
Си—Mn 0,112 2,8—3 114 
[L, 3] 
[L, 3] (III, 11) és (III, 9) 
formulák alapján [D, 1] 
fáziseltolódásaival lásd 
szöveg III. fejezet. 
19,4° 
[G, 1] 
[G, 1] (III, 14b) 
formula, állandók 
[G, l]-ben 
4,26 
+ 0,15 
[G, 1] 
A: az ábra és szöveg közötti ellentmondást már említettük; 
B: Chapman és Seymour [С, 2] 3 M Hz-en mért eredménye; 
C: az elméleti eredményeket a megadott faktorral szorozni kell a kísérletekkel való egyezéshez; 
D: ábráról becsült érték. 
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ján számolt elméleti értékek kisebbek, illetve nagyobbak, mint a mért értékek, jó 
az egyezés az Alfred—Van Ostenburg-féle fáziseltolódások alapján számoltakkal. 
Си—Mn hígötvözet-olvadékon mért Knight-eltolódás maximális а Си—3d át-
meneti fém szennyezés-sorban, értelmezése [G, 1] a (Ili. 14. b.) formulával leírt spin-
sűrűség-oszcilláció okozta Knight-eltolódás alapján, felhasználva a szuszceptibilitás-
mérések eredményeit. 
Továbbá а IV. táblázatban megadjuk az általánosan ismert kézikönyvekben 
található szennyezési ellenállás és szennyezés okozta rácsdeformáció értékét, amire 
vagy hivatkozunk, vagy felhasználjuk a kiértékelésnél. 
Az elméleti és kísérleti értékek összehasonlítására az egyes ötvözeteknél saját 
eredményeink diszkussziójával párhuzamosan még visszatérünk. 
b) Kvadrupól effektus-mérések 
Amint már említettük, az összefoglalás rövid, az érdeklődő olvasó az eredeti 
irodalomban megtalálja a részleteket. Külön megemlítjük a kiértékelés módszerét, 
ugyanis a mért „kiszórási" szám és az elektromos térgradiens közti kapcsolat nem 
triviális. A másodrendű tar tományban alkalmazott kiértékelési módszereket nem 
itt ismertetjük, hanem az elsőrendű mérések kiértékelésénél, és utalunk arra, hogy 
az ott használt kiértékelés másodrendben alkalmazott eredetije kinél található meg. 
1. R o w l a n d e r e d m é n y e i [R, 5] 
A sokszor idézett cikk a nem-átmeneti fém szennyezők, Mg, Zn, Cd, Al, Ga, 
Jn, Si, Ge, Sn, P, As, Sb, Ag, Au által keltett, másodrendű kvadrupóleffektusra 
vonatkozó szisztematikus vizsgálat eredményeit tartalmazza. A mérések 0,5...8 at % 
második komponenst tartalmazó pormintákon történtek. Hőkezelés hatására a hi-
degen reszelt pormintákon mért M M R jelintenzitás a hibahatáron belül nem vál-
tozik. A kvadrupóleffektus erősségének számszerű mutatója az nc kiszórási szám, 
a log D/D0 — log с (D/D0 a tiszta rézre normált centrális komponensjárulék, с szeny-
nyezéskoncentráció) görbe iránytangense. 
A (III, 1) formulával történő összehasonlítást részben Kohn—Vosko [K, 4], rész-
ben maga Rowland végezte el. KV az all-or-nothing modellt és az általuk meghatá-
rozott fáziseltolódásokat használják fel az összehasonlításnál. Rowland egy közelítő 
jelalaknak és a derivált jel csúcstól csúcsig vett intenzitásának a Kohn—Vosko-féle 
térgradiens alapján számítógéppel számolt értékét hasonlítja össze a kísérleti érték-
kel. Rowland szerint a Kohn—Vosko-féle térgradienst 1,1...1,5 faktorral szorozni 
kell, hogy a kísérlettel egyező eredményt kapjon. 
Végeredményül a q(r)~r~3 függést bizonyítottnak tekinti, jó a koreláció a tér-
gradiens erőssége (kiszórási szám) és a szennyezés-mátrix valenciakülönbség között, 
ugyanakkor nc és a rácsdeformáció közütt nem látszik összefüggés. 
2. S a g a l y n és m t s a i [S, 1] e r e d m é n y e i 
Tulajdonképpen Rowland előző pontban említett mérésének újraértékeléséről 
van szó. Az új gondolat az, hogy a (III. 11) formulával leírt „töltés"-effektushoz a 
szennyezés okozta rácsdeformációból származó „méret"-effektus ((III, 12)-formula) 
adódik; ez utóbbi a röntgendiffrakcióval meghatározott 1 ja • dajdc egységnyi kon-
centrációra vonatkozó, viszonylagos rácsállandó-változással arányos. Ez a feltevés a 
szennyezés közvetlen környezetében erősen vitatható [F, 6]. 
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Kiértékelési módszerükben az egy szennyezésre extrapolált kiszórási számot ha-
sonlítják össze a méréssel (elsőrendű kvadrupóleffektus tartományba eső változatát 
a VII. fejezetben ismertetjük). 
A kiértékelés során a-t és l - t paraméternek tekintik. A legjobb egyezéssel ka-
pott numerikus érték nagyságrendileg eltér az irodalomban található más módon 
meghatározott 1 értékektől. E problémára az V. fejezetben még visszatérünk. 
Következtetéseik: a deformáció okozta térgradiens figyelembe vétele jobb egye-
zésre vezetett a kísérleti és elméleti eredmények között. 
A „töltés"- és „méret"-effektus közel azonos nagyságú. A 1 érték eltérése a 
többi irodalmi értéktől részben a vonalkiszélesedés elméleti és kísérleti értékének 
eltérésével kapcsolatos (a deformált tiszta rézen kapott 2-kat vonalszélesség-méré-
sekből határozták meg, V. fej.). 
További javulást várnak a nem tengelyszimmetrikus térgradiensek figyelembe-
vételétől. 
3. Á t m e n e t i f é m - s z e n n y e z é s 
Alig van megemlíteni valónk. A nem mágneses átmeneti fém-szennyezést tar-
talmazó Cu alapú híg ötvözetek közül Rowland [R, 5] valamint Rowland és Shiotani 
[R, 6] (lásd még [B, 3]) határozta meg a másodrendű kvadrupóleffektus kiszórási 
számait Си—Ni, Си—Pd és Си—Pt híg ötvözeteken, nc értéke rendre 19; 38; 60. 
Rowland [R, 5] eredeti ábrájáról 24 érték olvasható le Си—Ni-re, a szöveggel ellen-
tétben. 
Си—Ni-re ismeretes még Chapman és Seymour [С, 2] mérése hőkezelt mintán ; 
a 3 Mc/s-on kapott nc = 28 + 2 és 7 Mc/s-on pedig 18 + 1. A mérés kiértékeletlen. 
Rowland és Shiotani eredményeit Beal Monod értékelte ki az „all-or-nothing"-modell 
és az általa meghatározott három fáziseltolódás alapján [B, 3]. A konklúzió domi-
náns d rezonancia szórás és a szennyezésen lokalizált 0,82 (См—Ni), 0,77 (Си—Pd) 
és 0,99 (Си— Pt) 3d, 4d, 5d lyuk. 
Mágneses szennyezőt tartalmazó Cu alapú híg ötvözetek közül csak Си—Mn-on 
történtek kvadrupóleffektus-mérések, Matsuo [M, 1] tesz először kvadrupóleffektus-
ról említést. Eredményeit nem értékeli ki, és kiértékelés esetén is gondot okozna 
az, hogy hőkezeletlen mintákon mért, továbbá mintái kvadrupóleffektus szempont-
jából az első- és másodrendű, illetve az átmeneti tar tományba esnek (lásd VI. fe-
jezet). 
Lumpkin [L, 3] a 0 ,1 . . .2a t% Mn tartalmú mintákon mért kiszórási számot 
töltéssűrűség másodrendű kvadrupóleffektus- és spinsűrűség-változásból eredő já-
rulékra bontotta szét, vitathatóan. Az így meghatározott másodrendű kvadrupól 
kiszórási számok a frekvencia függvényében 4 MHz-ben n c = 114; 8 MHz-en 80; és 
12,8 MHz-en 63, anomálisan nagynak tűnnek a Rowland-féle eredményekkel össze-
hasonlítva, az átmeneti fémeket is beleértve. A méréseket Blandin és Caroli [B, 6], 
[B, 7] értékeli ki a (III, 9—10)-formulák és a Daniét által [D, 1] meghatározott fázis-
eltolódások alapján, és „kielégítő" egyezést kapnak. 
Az irodalomban található [C, 2], [M, 1], [L, 3], továbbá saját nem publikált 
mérési eredményeink [T, 7] igen nagy szórást mutatnak, ugyanakkor a Lumpkinéval 
.közel azonos koncentrációjú ötvözeteken mért ampli túdók log D/D0 — c skálában 
nem fekszenek egyenesen, szemben Lumpkin mérési eredményeivel (lásd IV. A. b. 1. 
ábra). 
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Lumpkin 0,1 at % mintája feltehetően az elsőrendű kvadrupól effektus tartomá-
nyába esik, így az általa mért effektus első- és másodrendű kvadrupól-spinsűrűség 
okozta inhomogén Knight-eltolódás és — hőkezeletlen mintákról lévén szó •— disz-
lokációk okozta effektusok keveréke. 
Tekintettel arra, hogy az A pontból lényeges információt kell továbbítani, az 
összefoglalást és annak következményeit külön pontban tárgyaljuk. 
B. Irodalmi eredmények összefoglalása, következmények 
a) Összefoglalás 
Szisztematikus mérés folyt a nem-átmeneti fém szennyezést tartalmazó híg öt-
vözeteken a nagyobb koncentráció-tartományban, és a másodrendű kvadrupóleffek-
tust tanulmányozták. A Kohn—Vosko-féle elmélet és fáziseltolódások alapján ka-
pott eredmény alulbecsüli a kísérleti eredményeket, az egyezéshez az elméleti értékeket 
1,1... 1,5 faktorral szorozni kell. Nagyon hiányosak az átmeneti fémszennyezőkre 
vonatkozó eredmények. A kísérleti és elméleti eredmények között itt is 1,5 faktor 
eltérés van. A lényeges numerikus eredményeket azokra az ötvözetekre, amelyeken 
mi is végeztünk méréseket, a IV. táblázat tartalmazza. 
Elsőrendű kvadrupóleffektusra vonatkozó mérési eredmény réz alapú híg ötvö-
zeten egyáltalán nincs. 
b) Következtetések 
A másodrendű kvadrupóleffektusra vonatkozó eredmények úgy terjedtek el az 
irodalomban, mint „a kvadrupóleffektusra" vonatkozók (lásd pl. Kittel: Quantum 
theory of Solids [К, 2]), amiből a bevitt szennyezés okozta perturbáció hatótávolsá-
gára téves következtetéseket vontak le. 
Az azonos nagyságú „méret"-effektus miatt a kvadrupóleffektus vizsgálatát nem 
tekintették a szennyezés okozta töltéssűrűség-oszcilláció szennyezési ellenállással ekvi-
valens vizsgálati módszerének [G, 3]. 
Ami az elmélettel történt összehasonlítást illeti, a szennyezés közvetlen környe-
zetében mért eredményeket aszimptotikus formulák alapján értékelték ki. aminek a 
jogosultsága legalább is bizonyításra szorul. 
c) A disszertáció konkrét célkitűzése 
Kézenfekvő, hogy az elsőrendűen perturbált tartomány vizsgálatát tűzzük ki 
célul, nemcsak azért, mert nem vizsgálták, hanem mert : a várhatóan hosszabb ható-
távolságú effektus (<7-val és nem q2-te\ arányos) sokkal több mátrix magot érint, 
mint a másodrendű, így kevésbé függ ф-től. Az aszimptotikus tartományról ad 
felvilágosítást, így az aszimptotikus elmélettel való összehasonlítás jogosabb. 
Az első- és másodrendű mérés a szennyezéstől két különböző távolságú tarto-
mányban való mintavételt jelent, ami azt hiszem egyedülálló lehetőség. Az aszimpto-
tikus viselkedés tisztázása után remélhetőleg mód nyílik a preaszimptotikus visel-
kedés tisztázására is, azaz a másodrendű kvadrupóleffektus ellentmondásainak a 
tisztázására. 
Valóban híg ötvözetek vizsgálatát teszi lehetővé, szemben a másodrendben per-
turbál t tartománnyal, és így az egy szennyezésre extrapolált kép jogosabb, mint ott. 
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Ami a szennyezési ellenállással való összehasonlítást illeti, mikrofizikai lényegé-
ből következik az előnye. A töltéssűrííség-oszcilláció jellemzői egyetlen hőmérsék-
leten történő méréssel meghatározhatók, szemben a szórási hatáskeresztmetszet extra-
polációs eljárásával. így pl. hőmérsékletfüggő szórás (Kondo-probléma, VIII. fejezet) 
esetén előnyösen használható, nem is beszélve a közvetlen szatellitdetektálás nyújtotta 
lehetőségekről. 
Továbbá célul tűzzük ki a A empirikus paraméter értékének a meghatározását 
és a paraméter értelmezését, mert a meglevő bizonytalanság eloszlatása híg ötvözete-
ken végzett mérés kiértékelése szempontjából kulcskérdés. Ezzel a kérdéssel foglalko-
zunk az V. fejezetben. 
V. Mérés rugalmasan deformált kockatextúrás réz fólián 
A fejezetben tárgyalt mérés célja a szennyezéstől nagyobb távolságban fellépő 
rácsdeformáció kvadrupóleffektusra gyakorolt hatásának független meghatározása 
a rugalmassági határig megnyújtott kockatextúrás réz fólián. Eltérően a többi feje-
zettől, a kérdés minden részletét itt tárgyaljuk, mert a probléma önmagában is zárt, 
és amit a fejezetből a híg ötvözetek területére tovább kell vinnünk, az csak egy becs-
lés az effektils várható nagyságáról. 
Áttekintjük az irodalomban található A empirikus paraméterre vonatkozó érté-
keket; ismertetjük az általunk végzett kísérlet részleteit, majd annak kiértékelését, 
megadjuk a A felső határát , majd rámutatunk arra, hogy a X paraméter helyett fém-
fizikai szempontból sokkal értelmesebb mennyiségek használhatók. 
A. Irodalmi eredmények 
A másodrendű kvadrupól perturbáció tartományába eső híg ötvözeteken Bloem-
bergen [B, 12] A = 60 értéket kapott, a kiértékelésnél csak a „méret"-effektust véve 
figyelembe. 
Sagalyn és munkatársai [S, 1] Rowland mérési eredményeit ú j ra kiértékelve 
X = — 15, illetve |A|=6,7 értékeket kaptak, a „töltés"- és „méret"-effektusok össze-
adási módjától függően. Véleményünk szerint, ha az effektusok egyáltalán össze-
adódnak, akkor előjelesen adódnak össze. Ezek voltak a másodrendű tartományba 
eső mérések. 
Az elsőrendű kvadrupól perturbáció tar tományában: plasztikusan deformált 
fóliákon Faulkner [F, 1] X r-0.4-et. Ogurtani és munkatársai [0 ,2] Faulkner mérését 
újra kiértékelve A=0,4-et ; Averbuch és munkatársai [A, 2] reszelt, hőkezeletlen por-
mintán A =1 ,2 értéket kapott . 
Rugalmasan deformált anizotrop krisztallit orientációjú fóliamintán Faulkner 
[F, 2] felsőhatár becslése A s 7 . 
A kapott értékek szórása nagy. Fel kívánjuk hívni a figyelmet arra, hogy a másod-
rendű tartományban sokkal nagyobb A-ra van szükség az eredmények értelmezésé-
hez, mint az elsőrendűen perturbáltban. A látszólagos ellentmondás feloldása való-
színűleg az, hogy közvetlenül a szennyezés körül a deformáció lényegesen nagyobb, 
mint az átlagos [F, 6]. 
Megjegyezzük még, hogy a kiértékelések során felhasznált pont-ion modellben 
szükséges összegezést csak az első szomszédokra végezték el. 
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В. Saját eredményeink 
A következőkben az elvégzett kísérlettel, a szükséges elméletekkel és a kísérlet 
kiértékelésével foglalkozunk, kissé részletesebben. 
a) A kísérlet és eredménye 
A deformáció hatását elvileg legegyszerűbben egy irányban rugalmasan meg-
nyújtott egykristályon lehetne tanulmányozni. A fellépő problémák megkerülése ér-
dekében méréseinket a korábban már alkalmazott kockatextúrás réz fól ián végez-
tük el. A megnyúlás (100)av iránya közelítőleg a krisztallitok (100) irányával esett 
egybe, az egyes krisztallitok (100) i rányának eltérése az (100)av i ránytól kisebb, 
mint 6,5° [B, 5]. Az irányszórást a kiértékelésnél nem vettük figyelembe. 
A méréseket 6,5 M H z frekvencián, szobahőmérsékleten végeztük el, a jel/zaj 
viszony javítása érdekében a fázisérzékeny detektor után analóg integrátor fokozatot 
[T. 4] alkalmaztunk. A ~ 5 0 n t g effektív tömegű mintán kapott M M R jel jel/zaj 
viszonya 50:1. A fóliaminta és a berendezés részleteivel kapcsolatban a korábbi 
munkáinkra utalunk [T, 5], [T, 6]. 
A mérőfej konstrukciója a V. B. a-1. ábrán látható. A homogén deformáció 
biztosítása érdekében csak a fólia két végét rögzítettük, a közbülső fordulási pont-
ban alkalmazott görgőkön a fólia szükség szerint könnyen elmozdulhatott. A fólia 
keresztmetszete 0,02 m m X 8 mm, a teljes keresztmetszet ennek négyszerese, az alkal-
mazott húzóerő 3,1 kp, a relatív megnyúlás 3,8 • 10~4, ami lágy szalagra vonatkozóan a 
rugalmas határig történő megnyúlást jelent. 
Az M M R spektrum amplitúdója és második momentuma a megnyúlás hatására 
nem változik. Az ampli túdó méréshibája ~1%, a második momentum méréshibája 
b) Térgradiens a rugalmasan deformált köbös fémrácsban 
Homogén deformációt, pontosabban a rezonanciához hozzájáruló magok he-
lyén azonos térgradienst tételezve fel, elsőrendű kvadrupóleffektus fellépte várható. 
A szatellitek frekvencia-eltolódása (lásd II. 1 formula) I = 3/2 spin és az állandó 
mágneses térre merőleges, x irányú tengelyszimmetrikus elektromos térgradiens 
esetén : 
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ahol cpxx-e 1 jelöltük az x irányú, Hü-ra merőleges térgradienst. tpxx-et ponttöltés-
közelítésben, a Sholl-elmélet alapján és a fenomenologikus elmélet alapján szá-
moljuk ki. 
1. Ponttöltés-modell 
A deformációban a lineáris tagot megtartva az összefüggés egyszerűen 
cpxx = A'e(l + v)3e 2j i sin2 0 , ( 5 cos2 0 f - l ) , 
i 'i 
A' = empirikus paraméter, rp. helyvektor, 0 ; , r( és л: által bezárt szög, r, és 0 г is a 
deformálatlan rácsra vonatkoznak, e az x[|(100)av irányú relatív megnyúlás, v Pois-
son-viszony. Digitális számítógéppel az összegzést elvégezve az első n koordiná-
ciós héjra 
cpxx = A ' e ^ 1 + v ) 
eredményt kaptunk -KM = 2,12; K(2) = 0,62; K ( 1 0 0 J =1,28 állandókkal —, ahol a a 
rácsállandó. Az első koordinációs héjra kapott eredmény megegyezik [F, 1] és [S, 1] 
eredményével. 
2. A Sholl-elmélet alapján számolt térgradiens 
Az elmélet [S, 5] szerint a magok helyén levő térgradiens a többi iontól származó 
oszcilláció árnyékolt potenciálok megfelelő deriváltjainak az összege, az egzakt 
elektronhullámfüggvénynek ismerete nélkül kiszámítható. A potenciál oszcilláció for-
mája a dielektromos függvény q = 2kF-né\ fellépő szingularitásának a következménye. 
A Sholl-elméletben az antishielding faktor [S, 11] figyelembevételén túlmenően 
szükséges a vezetési elektronok Bloch-karakterének a számításba vétele is ahhoz, 
hasonlóan, ahogyan Kohn és Vosko [K, 4] és később Beal-Monod és Kohn [B, 2] 
tette elméletünkben az я növekedési faktor bevezetésével, я számolt értéke 25,5 
[K, 4]. 
Ha az így módosított elméletet az <100) irányban megnyújtott réz egykristályra 
alkalmazzuk és a deformációban csak a lineáris tagot tartjuk meg, azt kapjuk, 
hogy 
q>xx = ЯЁ(1 + V) 2 vÁrd sin2 0 ; ( 5 cos2 0 ; - 1), 
i 
/*;, 0 ; ismét a deformálatlan rácsra vonatkoznak és 
v2(rd = { 7 ( 2 k F r j f Sin (2kFri) + [ 1 5 - (2кгП)]2 cos (2kFr s)} . 
\.F 'ií 
Az A árnyékolt potenciál amplitúdóját kétféleképpen számoljuk ki: 
a) a Sholl által járt úton; feltéve, hogy az árnyékolatlan potenciál +e iontöl-
tésből származó Coulomb-potenciál, akkor A = 3,95 • 10~2 cgs • töltésegy-
ség • c m - 1 ; 
b) Beal Monod és Kohn [B, 2] (2,12) összefüggése alapján (ami a fázisfaktortól 
eltekintve azonos Sholl (3,3) formulájával), felhasználva az irodalomból is-
mert réz ionokon szórt parciális hullámok fáziseltolódásait [M, 3], [F, 4] 
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az árnyékolt potenciál amplitúdójára az a) pon tban megadottól 3%-nál 
kevesebbel eltérő eredmény adódik. A Beal M o n o d - és Kohn-féle fázis-
eltolódások alapján számolt ampli túdó viszont ~ 4 , 5 faktorral eltér, és ez az 
érték túlságosan kicsinek tűnik. 
A kiértékelésnél A = 3,9-10~ 2cgs töltésegység • c m - 1 értékkel számoltunk. 
Elvégezve ismét a kijelölt összegezést és S^ -ne l jelölve annak A (2k f)2-tel osztott 
értékét, a következő eredményt kaptuk* 
3. Térgradiens-deformációs tenzor 
A szükséges térgradiens a deformációk függvényében könnyen felírható a Shid-
man [S, 7] és Sagalyn [S, l]-féle fenomenologikus elmélet alapján. A kvadrupól köl-
csönhatásban szerepet já tszó térgradiens-komponensek 
alakúak, ahol E;j-: térgradiens-deformációs tenzor komponensei, deformációs 
tenzorkomponensek, д
и
: Kronechker-delta. Izotrópiát feltéve Fu = \ ( F n — Fl2), 
tehát tovább csökkenthető a független Fu komponensek száma. 
Esetünkben azonban szükségtelen a feltételezett izotrópiát kihasználni, mert 
Ф„-Ь61 a bal oldal második tagja úgyis kiesik. Továbbá az exx=e, eyy=e.,= — ve 
korábban már alkalmazott jelölésekkel : 
eredmény adódik, ami azonnal mutatja, hogy a deformációtól való függésnek e(1 + v) 
alakúnak kell lennie, amint azt két korábbi modellünkben ténylegesen kaptuk. 
Az irodalomból [F, 1], [S, 1] (Fn — F12) kifejezhető A'-vel. A Sholl-modellel való 
összehasonlítás a fenomenologikus (Fn — F12) mélyebb fizikai értelmét adja . A ve-
zetési elektronok Bloch-karakterét figyelembe véve У és (Fu — Fn) végül is a-ra, a 
Kohn—Vosko-féle növekedési faktorra vezethető vissza. 
c) A mérések kiértékelése 
A vonalszélességnél nagyobb szatelliteltolódás esetén Av közvetlenül megmér-
hető és így A'-re, vagy a - ra is könnyen kapható kísérleti érték. 
Az M M R jel szélességénél kisebb eltolódásnál a rezonancia jel második momen-
tumának, illetve amplitúdójának a változásából határozható meg Av (ill. A' vagy a) 
[S, 7] alapján a második momentum dipól-dipól és kvadrupól járulékainak additi-
vitását, az integrális intenzitás deformációval szembeni invarianciáját, és Gauss-jel-
alakot feltéve 
S w = 0,022 44; 5 ,(1000) = - 0 . 0 0 3 4 8 
* Az 1. és 2. pontban előforduló összegezés Jánossy A. munkája. A szerző köszönetét fejezi 
ki érte. 
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összefüggés adható meg, ahol Ml a deformálatlan rács (100) | |# 0 irányban mért 
második momentuma, D0, illetve D a derivált jel csúcstól csúcsig mért ampli túdója 
deformáció előtt és után, S : relatív szatellit-intenzitás. 
A közelítőleg 1%-os amplitúdó mérési hibán belül az amplitúdó a deformáció 
hatására nem változik. Ennek alapján felső határ adható meg a szatellitek frekvencia 
eltolódására : 
dvs=370 Hz. 
A ponttöltés-modellből az első száz koordinációs héjra történt összegzés a lapján 
X' S 2,4 
érték adódik, á-val jelölve azt az értéket, amelyet az első szomszédok térgradiens-
járulékának a figyelembevételével kapunk (az irodalmi összehasonlítás kedvéért) 
A s l , 5 
határfeltétel adható meg, jó egyezésben az elsőrendű kvadrupóleffektus tar tományá-
ban mértekkel. 
A módosított Sholl-elmélet alapján számolt értékből (1000 koordinációs héjra 
összegezve) 
а=з25 
határ adódik, ami elfogadható eredménynek tűnik. 
Összefoglalva a A probléma tisztázására egy könnyen értelmezhető kísérletet terveztünk (ame-
lyik mentes az olyan önmagukban is problematikus kérdésektől, mint a diszlokációk deformációs 
tere és az általuk keltett töltéssűrűség-oszcilláció — Faulkner, Averbuch mérései —) és végeztünk el. 
A kapott negatív kísérleti eredmény alapján A31,5 határértéket kaptunk, ami feljogosít arra, hogy 
a deformáció keltette térgradienst mérési eredményeink kiértékelésénél első közelítésben elhanya-
goljuk. A Sholl-elmélet alapján értelmeztük a A empirikus paramétert, és meghatároztuk az a faktor 
felső határát. 
VI. Mérési eredmények híg ötvözeteken 
A VE fejezetben a modell-anyagok kiválasztását, az anyagminták elkészítését 
és mérési eredményeinket foglaljuk össze. Mérési eredményeink közül azokat ad juk 
meg, amelyek a szennyezés körüli töltéssűrűség-oszcilláció aszimptotikus viselkedé-
sének megértéséhez szükségesek, illetve az irodalommal való összehasonlítás ked-
véért megadjuk a másodrendű tartományban mért adatokat. A fejezet nem tartal-
mazza azokat a mérési eredményeinket (pl. MMR-spektrumok), amelyeknek az 
interpretációjával nem foglalkozunk. így megemlítjük csupán, hogy az elsőrendű 
kvadrupól perturbáció tar tományában (tehát kis koncentrációknál) a második mo-
mentum, M 2 (definíció [A, l]-ben) lineárisan nő a koncentrációval, az M2 — c egye-
nesek iránytangense a Zn—Pt sorban hasonló növekedést mutat , mint az elsőrendű 
kiszórási szám. 
3 Fiz ikai F o l y ó i r a t X X / 1 
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A. Modellanyagok 
Tekintettel arra , hogy a model lanyagok b ő elvi választéka áll rendelkezésre, 
mintáink k o n k r é t kiválasztásánál egy-egy részletprobléma tipikus, lehetőség szerint 
modellszerű hordozó jának a megkeresése volt a szempont, figyelembe véve a metallur-
giai és analitikai nehézségeket is. 
a) A modellanyagok kiválasztása 
A vizsgált anyagminták a következők: Cu—Zn, Cu—Au, Си—Ni, Си—Pd, 
См—Pt és Си—Mn. 
A k iválasztás indoklása nagyon sok triviális elemet tar talmaz. 
Cu—Zn: A + l többletvalenciával rendelkező Z n + szennyezés legjobban meg-
közelíti a s z a b a d elektrongázba merülő +e pont töl tés elvi modelljét . A szennyezés 
keltette rácsdeformáció kicsi (1 /a-da/dc = 0,056, a: rácsállandó, с: szennyezés kon-
centráció) a Z n a Cu periódusos rendszerbeli szomszédja, rézben jól oldódik. 
Cm—Au: A z Au azonos valenciájú mint a réz, a szennyezés maga körül lénye-
ges rácsdeformációt okoz (l/a • da/dc = 0,15), ugyanakkor a Pt nemesfém szom-
szédja. Az A u — P t pár lényeges információt a d h a t a virtuális nívón történő rezonan-
ciaszórásról. A z arany Cu-ban j ó l oldódik. 
Cu—Ni, Cu—Pd, Cu—Pt: A szennyezések a 3d, Ad, 5d átmeneti fémeknek 
ugyanabba az oszlopba tar tozó tagjai, a n e m mágneses átmeneti fém szennyezők 
tipikus képviselői a vizsgált hőmérsékle t tar tományban. A P t— Au párról már szól-
tunk, ugyanakkor a Pt további kellemes tula jdonságokkal rendelkezik, rézben nagyon 
jó l oldódik, a P t koncentráció meghatározásánál elért analitikai pontosság a leg-
nagyobb, belső oxidációt a C u — P t egyáltalán nem mutat [H, 3]. A Cu—Ni fontossága 
annyira közismert , hogy külön, további indoklás nem kell. A Cu—Pd vizsgálatát a 
sor teljessé tétele, valamint a szennyezési ellenállás és a másodrendű kvadrupól-
effektus kioltási száma közti, az i rodalomban meglevő (lásd [B, 3]) el lentmondás 
feloldására i r ányu ló törekvés indokol ja . A rácsdeformációk Ni-től Pt- iga következők: 
- 0 . 0 2 6 , 0,091, 0,101. 
Cm—Mn: A legtöbbet vizsgált a Cu—3d átmeneti fém híg ötvözetek közül. 
A magasabb ( 7 ^ 0 , 0 1 K°) hőmérsékletek t a r tományában a lokalizált m o m e n t u m o t 
hordozó híg ötvözet klasszikus modellje. Ezér t választottuk a töltéssűrűség-oszcillá-
ció méréshez is első modellanyagul. A fellépő kellemetlen metallurgiai problémát , a 
belső oxidációt [H, 3] igyekeztünk megelőzni. A Mn egyébként jól oldódik rézben. 
A z általa kel te t t rácsdeformáció: 0,112. 
b) Az anyagminták készítése és jellemzőik 
A disszertációban közölt méréseket 1 5 . . . 2 0 p vastagságú, hőkezelt fól iákból 
összerakott m i n t á k o n végeztük (részletes leírás [T, 6]). 
A minták vagy 99,998 at % (American Smelting and Refining Company) vagy 
99,999 at% (Johnson—Mat they) tisztaságú rézből indukciós olvasztással készültek. 
A „master" ö tvözet homogeni tásának ellenőrzése metallográfiai módszerrel tör tént . 
A második komponensü l használ t fémek t isztasága a gyári katalógus adatai szerint 
a következők: Z n : 99,95, A u : 99,9, Ni : J — M spektrál, Pd : 99,9%, P t : J—M, 99,99%, 
M n : 99,995 a t % , lehetőség szerint minimális ferromágneses szennyezéssel. A „mas-
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ter" ötvözet megfelelő hígítása után az öntecseket hidegen hengereltük és általában 
~50% deformáció után a végső hőkezelés atmoszférájával azonos atmoszférában 
(250...300 C°, 2 óra) kilágyítottuk, izotróp krisztallitorientáció elérése érdekében. 
Minden hengerlései és vágási művelet után a rákerült ferromágneses szennyezést 
maratással eltávolították a felületről. Az utolsó hengerlés u tán ellenőrző M M R -
mérés, majd a végső hőkezelés következett. A hőkezelés paraméterei a minták egyéb 
jellemzőivel együtt a VI.A.b.-I táblázatban találhatók. 
A táblázatban közöltekhez az alábbi hozzáfűznivalónk van : Си—Zn híg öt-
vözet készítésénél a védőgáz használatával a Zn párolgás megakadályozása, a hid-
rogén hozzáadásával pedig a felületi és esetleges belső oxidáció megelőzése volt 
a cél. 
Си—Mn ötvözetnél a rövid hőkezelési idővel és a viszonylag alacsonyabb hő-
mérséklettel egyrészt a Howling [H, 3] által vizsgált belső oxidációtól, másrészt a 
diszlokációtól kívántunk megszabadulni. 
A második Си—Pt sorozat (VI. B. a. 2.) mintái extrém gonddal készültek, 
99,9998 atom% tisztaságú Koch—-Light rézből (katalógusadat!), a korábbi mintá-
kon szerzett tapasztalatok felhasználásával. 
B. Mérési eredmények 
A híg ötvözeteken kapott konkrét mérési eredményeinket nem-átmeneti (b) és 
átmeneti (c) fém-szennyezést tartalmazó ötvözetek szerint csoportosítjuk. Függetle-
nül e csoportosítástól, azonban először (a) há rom mérési szempontból lényeges m o -
mentumra kívánjuk felhívni a figyelmet. Tehát az a) alpontba sorolt ötvözetek „sze-
mélytelenek", kiválasztásuk célszerűségi alapon történt (Си—Pt az intenzitás-kon-
centráció összefüggés nagypontosságú meghatározásához) vagy pedig a kérdés fel-
merülésekor éppen sorrakerülő ötvözetet használtuk a részletkérdés demonstrá-
lására. 
A mérési eredmények — a fóliák textúrás szerkezete miatt — néhány százalékos 
anizotrópiát mutat tak, a közölt eredmények a különböző kristálytani irányokban 
mért adatok átlagai. 
Referencia-mintának tiszta rézmintát (99,999 at% tisztaságú Johnson—Matthey), 
markerjelnek az ötvözettel együtt behelyezett Al fóliákon detektált 27Al-jelet használ-
tunk. Minden ötvözetnél ugyanazt az Al-mintát használva és a 63Cu és 27A1 spektru-
mot együtt felvéve a normális mintacsere nélkül elvégezhető, ami rendkívül fontos, így 
a csúcstól csúcsig mért amplitúdók mérési pontossága jobb, mint 1 %. Amplitúdó-
mérési eredményeink tiszta rézre vannak normáivá. 
Minden mintán végeztünk mérést a fóliák hideghengerlése után is. A defor-
mált mintákban meglevő diszlokáció-stírűség lényegesen módosít ja a spektrumot, 
csökkenti az amplitúdót és a ponthibánál lényegesen nagyobb második momentum 
járulékot ad. A tájékozódni kívánó olvasó figyelmét a saját Al—Та híg ötvözeten 
végzett mérésünkre hívjuk fel [T, 8]. A disszertációban összefoglalt vizsgálatoknál 
inkább megszabadulni kívántunk a diszlokációktól, mintsem az elektronstruktú-
rára gyakorolt hatásukat vizsgálat tárgyává tenni. A nem közölt eredmények az 
Al—Ta-on bemutatottakhoz hasonlóan arra hívták fel a figyelmet, hogy a szeny-
nyezés okozta elsőrendű kvadrupóleffektus hőkezeletlen mintákon nem vizsgálható. 
3' 
VI. А. В.-I táblázat: Réz alapú híg ötvözetminták technológiai jellemzői 
Jeli. 
Alap anyag Analízis 
A véghökezelés jellemzői 
Ötvözet ta r ta lma a tom %-ba Atm. H ő m . Idő /ó ra 
Cu 
Ref. minta 
99,999 at% 
Johnson— 
Matthey / 
Katalógus Nagyvákuum 600 c ° 6 
Cu-Zn 
99,998 at% 
ASRC 
0,031 ±0,002; 0,102 ±0,005; 
0,214±0,009; 3,37 + 0,2; 
12,54 ±0 ,2 
Spektrofoto-
metria 
klasszikus 
80 % Argon 
+ 20% 
Hidrogén 
600 c ° 6 
Си-Au 
99,998 at% 
ASRC 
0,014 + 0,001; 0,036 ±0,002; 
0,14 + 0,01 
1,44 ±0,07; 4,69 ±0,07 
Spektrofoto-
metria 
klasszikus 
Nagy-
vákuum 
500 C° 5 
Си-Ni 
99,988 at% 
ASRC 
0,03+0,005; 0,12±0,01 
0,39 ±0,02; 6,03 ±0,05; 
12,05 ±0,05 
Spektrofoto-
metria 
klasszikus 
Nagy-
vákuum 
500C 0 5 
Сн-Pd 
99,998 at% 
ASRC 
0,066±1,5 %; 0,185 + 0,5 %; 
0,548 = 0,5% 
1,15 + 1%; 2,19 + 1%; 6 ,46+1% 
Spektrofoto-
metria 
Nagy-
vákuum 
500 C° 5 
См-Pt 99,998 at% 
ASRC 
0,010 + 0,001 ; 0,036 + 0,002 ; 
0,081+0,005; 1,0+0,1 ; 4,4 + 1 
Spektrofoto-
metria 
Nagy-
vákuum 
500 C° 5 
Сй-Pt 
második sorozat 
99,9998 at% 
Koch—Light 
0,0055 + 0,0003; 0,008 + 0,001 
0,012 + 0,001 ; 0,017 + 0,001 
0,046 + 0,003 
Spektrofoto-
metria 
Nagy-
vákuum 500 C° 5 
Си-M n 
99,998 at% 
ASRC 
0,0052 + 2%; 0,0142 + 2% 
0,027 + 2%; 0,046 + 2%; 
0,104 + 2%; 0 ,53+10%; 
2,3 + 0,1 
Spektrofoto-
metria 
klasszikus. 
80% Argon 
+ 20% 
Hidrogén 
400 C" 1 
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a) Három tipikus mérési eredmény 
1. Az e l s ő - és m á s o d r e n d ű t a r t o m á n y 
A másodrendű tartományban a Rowland által használt amplitúdómérés h ígabb 
ötvözetekre való kiterjesztése alapján nem választható szét a domináns első- és 
másodrendű tartomány (azért használtuk a domináns megkülönböztetést, mer t a 
másodrendű perturbáció minden ötvözetben jelen van, legfeljebb elhanyagolható), 
ugyanis a log D/D0 — c görbe semmiféle törést nem mutat, ezért meghatároztuk az 
MMR-jelszélesség jellemzőit is, amelyek alapján a két tar tomány világosan külön-
választható. A VI.B.a.l.-l ábrán а Си—Pt ötvözeten kapot t eredményeket tün-
tettük fel. A második momentum is a szélesség változásának megfelelően diszkon-
tinuitást mutat . 
2. A D = L>o(l— c)"i ö s s z e f ü g g é s 
A kísérletek által a másodrendű tar tományban a hibahatáron belül bizonyított, 
mégis kritizált [A, 1] D = D 0 ( 1 —с)" összefüggés elsőrendű kvadrupól perturbáció-
tartományban való érvényességének bizonyítására különös gondot fordítottunk. A Pt 
meghatározás nagy fontossága, a belső oxidáció mentesség [H, 3], és jó oldhatóság 
alapján а Си—Pt ötvözet látszott legalkalmasabbnak. Az ötvözetekhez szupertiszta-
ságú rezet használtunk, a Koch—Light gyártmányú réz tisztasága 99,9998 at% volt. 
A minták elkészítése különös gonddal történt. 
A homogén híg ötvözet kialakulását metallográfiai vizsgálatok eredményei bi-
nyítják. A kapott eredmény a korábbival együtt a VI.B.a.2.-l ábrán látható. 
Az ordinátaértékek mintegy száz spektrumra átlagolt értékek, az eredmények 
a kísérleti hibahatáron belül kitűnően bizonyítják a D — D0( 1—u)">, összefüggés 
érvényességét. 
3. Az á t m e n e t i t a r t o m á n y 
Си—Pd ötvözeteink összetételét úgy választottuk meg, hogy egy ötvözet az át-
meneti tar tományba is kerüljön. Az amplitúdómérések eredményei a VI.B.a.3.-1 
ábrán láthatók. 
Az átmeneti tartományban (tehát ott, ahol mindkét perturbációt figyelembe kell 
venni) az intenzitás a megfelelően súlyozott kioltási szám lineárkombinációval (Bret-
tell—Heeger [В, 3]) 
n — 0,6«1 + 0,4/7c-vel 
számolható. Lényegesen fontosabb ennél, hogy a nem megfelelő összetételű ötvözet 
a csak elsőrendűnek tekintett tartományban csökkenti, a csak másodrendűnek te-
kintett tar tományban pedig növeli a tényleges kioltási számot. A csúcstól csúcsig 
mért amplitúdó kis koncentrációknál frekvenciafüggetlen, a nagyobb második kom-
ponenstartalomnál fordítva arányos a frekvenciával, a másodrendű kvadrupól per-
turbációnak megfelelően. 
b) Nem átmeneti fém szennyezést tartalmazó híg ötvözetek 
A bevezető után figyelmünket az elsőrendű perturbáció tar tományára kívánjuk 
fordítani és а Си—Zn és Си—Au híg ötvözeteken kapott eredményeket mutat juk be. 
A modell-anyagok kiválasztásáról már szó esett. 
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VI.B.a.L-1. ábra 
Az MMR spektrum első és másodrendű kvadrupól effektusa Си-Pt híg ötvözetben. Az ábra első része az elsőrendű per-
turbáció tartományát kinagyítva szemlélteti (a /;, mennyiségek a derivált jel különböző magasságban mért szélességei) 
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Cu-Pt п , = 1900 ±6% 
200 400 600 
VI.B.a.2,-1. ábra 
Elsőrendű kvadrupól effektus Сн-Pt híg ötvözetben. : Koch—Light, 
eredmények 
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VI. В.а.3.-1. ábra 
Az M M R spektrum amplitúdója См-Pd híg ötvözeten. A nyíllal jelölt ponthoz tartozó híg ötvözet 
az „átmeneti' ' tartományba esik, az amplitúdó értékét az első és másodrendű kvadrupól perturbá-
ció eredője határozza meg 
A Cu—Zn ötvözeteken kapott eredményeket a VI.B.b.-l ábra foglalja össze. 
A deriváltjel csúcstól csúcsig mért amplitúdója a tiszta réz spektrum elméleti szatellit-
járulékára van normáivá. 
A hibahatáron belül a csúcstól csúcsig mért ampli túdó logaritmusa a koncent-
rációnak lineáris függvénye, az iránytangens (kioltási szám) ^ = 490 ± 5 % . 
A szélességek a VI.B.a.1-1 ábrán bemutatotthoz hasonlóan viselkednek, a csúcs-
tól csúcsig mért szélesség gyakorlatilag nem változik. 
( t - < * ) h 
1000 2000 2500 с [ppm] 1500 
Vl.B.b.-l. ábra 
63Cu M M R szatellit amplitúdó járulék a Zn koncentráció függvényében Cu-Zn híg ötvözeten. Elsőrendű 
kiszórási szám n í = 490 + 5% 
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A másodrendű kvadrupól perturbáció tartományában (3...12 at% Zn tartalom-
nál) kapott kioltási szám nc= 17, tehát a Rowland [R, 5] által kapot t számmal egye-
zik meg, az eltérés az általunk használt magasabb frekvenciának tulajdonítható. 
A Cu—Au.ötvözeteken az elsőrendű perturbáció tar tományában kapott ered-
mények a VI.B.b.-2 ábrán lá tha tók . A kioltási szám nk = 840 + 5%. 
A szélességek hasonlóan viselkednek, mint a bemutatott esetben. 
A centrális komponensre vonatkozó kioltási szám nc = 44 megegyezik a Rowland 
által publikálttal. 
500 1000 1500 2000 cjppm] 
VI.B.b.-2. ábra 
63Cu MMR szatellit amplitúdó járulék az Au koncentráció függvényében Q/-Au híg ötvözetben. 
Elsőrendű kiszórási szám, n1 = 880±5% 
c) Átmeneti fém szennyezést tartalmazó híg ötvözetek 
1. N e m m á g n e s e s s z e n n y e z é s 
A Cu—Ni, Cu—Pd és C u — P t híg ötvözeteken a derivált MMR-jel csúcstól 
csúcsig mért amplitúdójának koncentráció-függését a VI.B.c.l-l ábrán adtuk meg. 
A z elsőrendű kioltási számokat és a másodrendű kvadrupól perturbáció kioltási 
számait a III .B.c.l .-I táblázat tartalmazza. A másodrendű tar tományban mért kiol-
tási számok lényegesen eltérnek a Rowland—Shiotani által mért értékektől. 
Az MMR-spektrum jellemzői a vizsgált hőmérséklettartományban (100. ..300 K°) 
hőmérsékletfüggést egyáltalán nem, mágneses tértől való függést csak a másodrendű 
kvadrupól perturbáció tar tományában mutattak, az elméletnek megfelelően. 
A Cu—Ni ötvözeteken végzett mérések viszonylagosan nagyobb mérési hibája az 
analízis bizonytalanságából származik. 
VI.B.c.l.-I. ábra 
63Cu MMR szatellit amplitúdó járulék a második komponens koncentráció függvényében Си-Ni; 
Cz/-Pd és Oz-Pt híg ötvözetekben 
44 T O M P A К. 
III.B.c.l.-I. táblázat 63Cu MMR spektrum 
jellemzői Сн-Ni, См-Pd és Си-Pt híg ötvözetekben 
^ ^ M e n n y . 
ötv. "c 
См-Ni 1250 + 10% 24 
См-Pd 1200 + 8% 33 
См-Pt 1900 + 5% 44 
VI.B.c.2.-1. ábra 
63Cu MMR jel amplitúdó a Mn koncentráció függvényében Си-Мп híg ötvözetben 
6 Mc/s frekvencián szobahőmérsékleten 
( S r * 0 / о,« 
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VI.B.c.2.-2. ábra 
A 150C°-on mért e3Cu MMR jel szatellit amplitúdó járulék a Mn koncentráció függvényében 
Ctt-Mn híg ötvözetben 
-t. 
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2. M á g n e s e s s z e n n y e z é s 
А Си—Mn híg ötvözeteken végzett méréseink eredményei lényegesen eltérnek 
az összes többi ötvözeten végzett mérésekétől; ezekhez csak annyiban hasonlítanak, 
hogy a koncentráció függvényében mért, csúcstól csúcsig vett amplitúdó az elején 
meredekebben változik, mint nagyobb koncentrációknál (III. B.c.2-1 ábra). 
Ismeretesek а Си—Mn ötvözeten végzett jelszélesség-///7' mérések, melyekből 
a lokalizált momentum keltette spinsűrűség-oszcillációra következtettek. Tekintet-
tel arra, hogy a jelszélességek csak kis mértékben függenek a ponth iba okozta töltés-
sűrűség-oszcillációtól (lásd VI .B.a . l . - l ábra), a töltéssűrüség-oszcilláció mérését itt 
is amplitúdómérésre volt célszerű visszavezetni. A csúcstól csúcsig mért amplitúdó 
növekvő Я/Г-vel csökken, a jelszélességgel ellentétesen; azonban kis szennyezés-
koncentrációnál (0...1000 ppm M n ) 10.0000e-ig terjedő mágneses terekben 150C°-on 
és afölött H/T-tői függetlenné válik. 
A 150 C° hőmérsékleten mér t amplitúdó hasonlóan viselkedik, mint a nem 
mágneses ötvözeteken. Az amplitúdó-koncentráció görbe а II.B.c.2-2 ábrán látható, 
az elsőrendű kvadrupól-effektus kioltási számával együtt (n1 = 1500 + 75). 
A leglényegesebb eredmény az, hogy adott hőmérséklet fö löt t nem túlságosan 
magas térben az elsőrendű kvadrupóleffektus dominál, és így az aszimptotikus töl-
téssűrűség-oszcilláció jellemzői további feltételezések nélkül egyértelműen meghatá-
rozhatók. 
Az ötvözetre vonatkozóan csak azokat a mérési eredményeket közöltük, ame-
lyek a címben foglalt kérdésre adandó válasz megfogalmazásához szükségesek. 
Összefoglalva а VI. fejezetet: a minták kiválasztásának indoklását, a minták elkészítését, 
összetételét és mérési eredményeinket tartalmazza. Leglényegesebb mérési eredményeinket, az 
elsőrendű kvadrupóleffektus kiszórási számait а VI. táblázatban foglaltuk össze, a meghatározá-
sához használt minták második komponens tartalmával együtt. 
VI. t áb láza t : elsőrendű kvadrupóleffektus 
(szatellit) kiszórási számai néhány Си-alapú 
híg ötvözetben 
M e n n y . 
Ötv . K o n c e n t r á c i ó 
Cií-Zn 
Ch-AU 
310...2140 p p m 
140...1400 ppm 
490 + 25 
840 + 40 
Си-Ni 
Си-Pd 
Си-Pt 
300... 1200 p p m 
660...1850 p p m 
55... 810 p p m 
1250+125 
1200+100 
1900...100 
Gí-Mn 52...1040 p p m 1500+ 75 
VII. Értékelés, következtetések 
A fejezetben vázoljuk az irodalmi értékelési eljárásokat, ismertetjük az álta-
lunk használtakat. Az eljárások célja a mért spektrumból vagy annak egy jellem-
zőjéből a térgradiens, illetve a töltéssűrüség-oszcilláció jellemzőinek a meghatá-
rozása. 
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Értékeljük mérési eredményeinket, összevetjük az i rodalomban található egyéb 
fizikai mennyiségek mérése alapján levont következtetésekkel, továbbá értékeljük 
eddigi eredményeinket, nem tévesztve szem elől, hogy pillanatnyilag nagyon kevés 
kísérleti adat áll rendelkezésre. Végül eredményeink egy gyakorlati következményére 
hívjuk fel a figyelmet. 
A. Értékelési módszerek 
Az értékelés során feltételezzük, hogy a térgradiens, illetve töltéssűrűség-oszcil-
láció az egyszerű Friedel-féle oszcillációval írható le. 
Első közelítésben (ugyanis annak tekintjük jelenlegi értékelésünket) nem vesszük 
figyelembe : 
oc a Sagalyn-féle méreteffektust, mert közvetlen mérésünk szerint Ás; 1,5, és így 
a térgradiens egy tizede a Sagalyn és munkatársai által meghatározottnak, és 
közelítőleg 10%-a a Friedel-oszcillációból származónak; 
ß a Beal Monod-, Kohn-féle, eltolt mátrixatomokon való elektronszórást, mind-
két elhanyagolás а Си—Au ötvözet esetében okozza a legnagyobb hibát; 
y továbbá a III. A. b. pontban említett elméleti finomításokat. 
Mindezek ellenére úgy gondoljuk, hogy az értékelés kevesebb hibát okoz az 
aszimptotikust jobban megközelítő, elsőrendben perturbált tartományban, mint a 
másodrendűben. Nem szabad azonban megfeledkezni arról, hogy az egyszerű érté-
kelés nagyon sok elhanyagolásra épül és az említett jelenségek kvantitatív figyelembe-
vétele — egyes esetekben az elméleti eredmények megszületése után — elengedhetet-
len egy pontosabb értékelésben. 
A töltéssűrűség-oszcilláció, azaz a térgradiens ismeretében, elsőrendű kvadrupól 
perturbációt feltételezve az MMR-spekt rum elvileg meghatározható [R. 5]; adott 
szennyezéskoncentrációnál minden lehetséges mátrix — szennyezés konfigurációra 
meghatározva a járulékot, az eredő spektrum a konfiguráció előfordulási valószínű-
ségével súlyozott komponensek összege. Gyakorlatilag ez a számolás keresztülvihe-
tetlen, ezért a spektrumszámolásban közelítéseket alkalmaznak. Rowland a lehet-
séges konfigurációkat két alaptípusba sorolta. Az I. típusban a térgradiens tengely-
szimmetrikus (jellemzője <7), és egyetlen szennyezés hozza létre. A II. típusú kon-
figurációban a térgradiens alacsonyabb szimmetriájú (jellemzői q és 17), és több szeny-
nyezés együttes hatásának az eredménye. A nem tengelyszimmetrikus térgradiens 
MMR-spektrumra gyakorolt hatását részletesen tárgyalja Sztark és Sparo [S, 10]. 
A gyakorlatban a II. típusú konfigurációk spektrumjárulékát egyszerű négyszög 
alakú eloszlással helyettesítik. 
Az értékelés legegyszerűbb módja a kísérleti és elméleti MMR-spektrum össze-
hasonlítása helyett azok egyik, csak a kvadrupóleffektustól függő paraméterének 
(ha van ilyen!) az összehasonlítása. A kísérleti hibahatáron belül ilyen paraméternek 
tekinthető a derivált MMR-spektrum csúcstól csúcsig mért amplitúdójának kon-
centrációfüggéséből meghatározható iránytangens vagy „kiszórási szám". 
(A teljes spektrum összehasonlítása a gyakorlatban kivihetetlen, mert a háttér 
(zaj) miatt a spektrum egy része áll csak rendelkezésre.) 
A „kiszórási szám" lineáris közelítésben egy szennyezésre vonatkozó azon mát-
rixmagok száma, amelyek nem adnak járulékot a derivált jel csúcstól csúcsig mért 
amplitúdójához. Általában a D = Z)0(l—с)" összefüggéssel definiálhatjuk (D az öt-
vözeten, Z)0 a tiszta mátrixon mért amplitúdó, с koncentráció), az összefüggés em-
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pirikus és ettől eltérő viselkedést még senki sem tapasztalt, a bekezdés lineáris közelí-
tése az összefüggés soralakban felírt alakjának első tagja, kis n és kis koncentráció 
esetén igaz. 
Feltételezésünk szerint a több mint egy szennyezés által perturbált magok MM R-
spektrumra gyakorolt hatása viszonylag kis szennyezés-koncentrációk esetén, tehát 
az elsőrendű tartományban elhanyagolható, ami természetesen elvben végtelen hí-
gítás esetén igaz, gyakorlatban anná l jobb közelítés, minél kisebb a koncentráció és a 
kiszórási szám (azaz a töltéssűrűség-oszcilláció amplitúdója). 
Végtelen hígítás esetén két értékelési eljárást használtunk és ismertetünk az n ^ q 
hozzárendelés meghatározására. 
a) All-or-nothing modell [K, 4] 
A modell szerint egyes magok teljes mértékben, mások egyáltalán nem járul-
nak hozzá a csúcstól csúcsig mér t amplitúdóhoz; pontosabban a (relatív egységek-
ben mért) qr térgradienst érző a tommag (mátrix) „kiszórási számhoz" való hozzá-
járulásának a mértéke w(qr) = 0 h a qr<qkrit.r és w(qf)=\, ha qr^qkritT. Az eljá-
rás egyszerű; össze kell adnunk azoknak a mátrixmagoknak a számát, amelyek 
qkrh,r-nél nagyobb térgradienst éreznek, és megkapjuk a kiszórási számot. Az ered-
mény láthatóan az önkényesen választott </kri(.r-től függ, a választás helyességét 
csak több ötvözeten kapott azonos eredmény igazolhatja. 
A konkrét értékeléshez / = 3/2 spinű és lapcentrált köbös rácsra számító-
géppel 
f 8тг A . } 
függvénytáblázatot készítettünk a térgradiens-jellemzők A, a, <p és и, közti össze-
függés meghatározásához. 
b) Sagalyn és misai [S, 1] módszere 
Az önkényes </kril paramétertől megszabadulhatunk, ha a reális fizikai képből 
kiindulva, Sagalyn és munkatársai által a másodrendű kvadrupól perturbáció tar-
tományában alkalmazott módszert az elsőrendű tartományba ültetjük át. 
Figyelembe véve a kvadrupól kölcsönhatás szögfüggését és az MMR-spektrum 
dipól-dipól kiszélesedését, a qr a dimenziótlan egységekben mért térgradienst érző 
atommag hozzájárulása a kiszórási számhoz. 
w(qr) = 1 - / p , r ( v ) / ( v - v0) dv, 
о 
ahol pqr(v) a poli kristályos minta elsőrendű kvadrupól kölcsönhatásból származó 
derivált spektruma [C, 3], / ( v — v0) a dipól-dipól kölcsönhatás által meghatározott 
spektrum (az abszorpciós jel frekvencia szerinti deriváltja, konkré t számolásnál a 
a tiszta réz kísérleti spektruma, vagy azonos szélességű derivált Gauss-görbe; a 
kétféleképpen számolt eredmény alig különbözik), v0 a derivált spektrum szélső-
értékéhez tartozó frekvencia. A w(qr) függvény meghatározása I C T 1900-as számító-
géppel történt, biztosítva az / ( v 0 ) = l és az J pqfy)dv— 1 normálási feltételeket. 
о 
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A számolt w(qr) görbét és összehasonlításul az all-or-nothing modell megfelelő 
görbéjét a VII.A.b.-l . ábrán tüntettük fel. 
A kiszórási szám : 
NI 
«1 = 2 W (írd Ni 
1 = 1 
ahol fi; az i koordinációs héjon levő mátrixmagok száma, és az összegezést számító-
géppel 400 koordinációs héjra végeztük el lapcentrált köbös rácsra.* 
Vll.A.b.-l. ábra 
Hozzájárulás a kiszórási számhoz a Sagalyn-módszerben és az „all-or-nothing" 
modellben / = 3 / 2 magspin és elsőrendű kvadrupól perturbáció esetén 
A kapott eredmény nfctA, cp) meghatározására táblázat áll rendelkezésre. A táb-
lázat szerint nagyobb n1 -éknél (я 1~1000)л 1 már alig függ <p-től, 0 ^ cp ^ 180°-ra a 
változás 15%-on belül van. Ezt az eredményt grafikusan is megadtuk а VII.A.b.-2. 
ábrán. A kihúzott, </> = 0°-hoz tartozó görbe, az n1 = n1(aA) összefüggés meghatáro-
zásában (15%-on belül!) tájékozódásra felhasználható. Ezt használtuk mi is, amikor 
nem állt rendelkezésre kielégítő a A, cp pár a mérési eredmények értelmezésére; a 
mért /ij-ből meghatároztuk a (p= 0-hoz tartozó aA-1, a térgradiens amplitúdóját, ami 
közérthetőbb mennyiség, mint a kiszórási szám. 
Az ismertetett módszerek alapján értékeltük mérési eredményeinket. 
* А VII. A. pontban ismertetett értékelési feladatok számítógépes megoldásáért Jánossy 
András tud. munkatársnak mond köszönetet a szerző. 
4 F iz ika i Fo lyó i ra t X X / 1 
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VII.A.b.-2. ábra 
Kiszórási szám térgradiens összefüggés, / = 3 / 2 magspin, lapcentrált köbös rács 
és elsőrendű kvadrupól perturbáció esetén. A kihúzott görbe a Ф - 0°-hoz tartozó 
n1 (A0), az egyes pontokhoz berajzolt intervallumok mutatják a Ф-től való függést 
B. A mérési eredmények értékelése 
Az értékelésben a modellanyagok kiválasztásának szempontjait szem előtt tartva, 
az egyszerűbbtől a bonyolultabb híg ötvözetek felé haladunk. Technikailag — a-t 
ismertnek tételezve fel -— a mért kiszórási számot az elméleti A és cp alapján a b. 
értékelési módszer szerint számolttal hasonlítjuk össze. Ahol nem áll rendelkezésre 
kielégítő egyezést adó elméleti (vagy félempirikus) A és q>, ott a mért ny mellett az 
abból meghatározható <p = 0-hoz tar tozó а A-t (illetve а ismeretében A-t, a töltés-
sűrűség-oszcilláció amplitúdóját) is megadjuk, amint erről már az előbbi fejezetben 
szóltunk. 
Az „all-or-nothing" modell inkább hagyománytiszteletből került az értékelési 
módszerek közé (más szerzők előszeretettel alkalmazzák egyszerűsége miat t ) ; a kí-
sérleti «j-gyel a b. értékelés szerint legjobb egyezést adó (aA, cp)-re meghatározzuk 
a qkrit értékét és összehasonlítjuk modellanyagainkon. 
Az egyes ötvözeteknél a konkrét összehasonlítást a könnyebb áttekinthetőség 
kedvéért táblázatok alakjában adjuk meg, felsorolva az irodalmi, egyéb fizikai 
mennyiségekre vonatkozó eredményeket is. Ami a másodrendű kvadrupóleffektust 
illeti, a táblázatok a Friedel-oszcilláció alapján történt irodalmi kiértékelést tartal-
mazzák a Sagalyn és mtsai [S, l]-féle „mérefi'-effektusról a szövegben tet tünk emlí-
tést (IV. fejezet). 
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a) Nem-átmeneti Jém szennyezést tartalmazó lúg ötvözetek 
1. См—Zn h í g ö t v ö z e t 
Az eredményeket a VII.B.a.-I táblázat tartalmazza. Az elsőrendű kvadrupól-
effektus kiszórási számát illetően az egyezés az Alf red—Van Ostenburg-féle fázis-
eltolódások alapján számolttal a legjobb. Az all-or-nothing modell alapján ezekre 
a fáziseltolódásokra számolt qkrit = l - 8 - 1 0 2 1 c m ~ 3 fizikailag egyáltalán nem ir-
reális. Külön meg szeretnénk említeni az eredmény e l fogadható egyezését a Langer— 
Vosko-féle eredménnyel. A maradék (szennyezési) ellenállásról nincs sok mondani-
valónk, mert három fáziseltolódás is per-definíciónem kielégíti, a Blatt-félében dur-
ván kettes faktoreltérés van a mérttől, az elsőrendű kvadrupóleffektusban pedig 
1/2. Ami a folyadékokon (olvadék) mért Knight-eltolódást illeti, a Kohn—Vosko-
féle ugyanúgy felülbecsüli ezt is, mint az elsőrendű kvadrupóleffektust .* 
így a másodrendű kvadrupóleffektus tartományban alkalmazott, megfelelő fak-
torral szorzott Kohn—Vosko-féle eredmény (nem is beszélve a Sagalyn-féle meg-
felelő méreteffektus hozzáadásáról) messze felülbecsüli az elsőrendű tar tományban 
kapot t eredményt. 
2. Cm—Au h í g ö t v ö z e t 
Az eredmények a VII.B.a-Il táblázatban találhatók. Jó egyezést ad a Kohn— 
Vosko és a Roberts és mtsai féle (Blatt-korrekcióval módosított Kohn—Vosko) 
eredmény, ami azért meglepő, mert Cu—Zn esetén a Kohn—Vosko-féle eredmény 
~70%-kal volt nagyobb a mértnél. A pszeudóatom fáziseltolódások jó előjelet adnak 
az olvadék Knight-eltolódására, ugyanakkor túl kis értékeket a szennyezési ellen-
állásra és az elsőrendű kvadrupóleffektus „kiszórási" számára. Ebből a r ra lehet kö-
vetkeztetni, hogy az eltolt mátr ixatomokon való szórásnak nagyobb szerepe van és a 
kiértékelésnél figyelembe kell venni. A másik három fáziseltolódás-rendszer rossz 
előjelet ad az olvadék Knight-eltolódás változására. A Roberts-féle fáz-seltolódások 
alapján és a mért nk alapján számolt qkril néhány százalékon belül egyezik а См—Zn-en 
kapottal . (Ami bizonyítja, hogy a két értékelési rendszer belső ellentmondást nem 
tartalmaz.) 
b) Átmeneti fém szennyezést tartalmazó híg ötvözetek 
1. N e m m á g n e s e s s z e n n y e z é s 
A Cm—Ni, Cu—Pd és См—Pt rendszereken kapot t kísérleti eredmények értel-
mezésénél eltérünk а См—Zn és См—Au esetén alkalmazott gyakorlattól, tekintettel 
a rendelkezésre álló fáziseltolódások kis választékára és eredetére. 
Első lépésben tételezzük fel, hogy a mért térgradiens (töltéssűrűség-oszcilláció) 
kizárólag az /=2-es rezonanciaszórásból származik. Ekkor a (11,6) összefüggés és a 
VII.A.b. értékelési eljárás alapján mért kiszórási számokból az alábbi fáziseltolódá-
sok adódnak: См—Ni |i/2| = 10°5'; Си—Pd | i /2 |=9°55'; Cu— Pt |/j2| = 15°30'. A fázis-
eltolódások a (11,6) összefüggés alapján rendre a 3d, Ad, 5d virtuális nívón 0,54; 
0,50; 0,86 lyuknak felelnek meg. Az eredmény nagyon szépen egyezik azzal a klasszi-
* Legjobb egyezést az Alfred—Van Ostenburg-féle fáziseltolódások alapján számolttal kapunk. 
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VII. В. a-I. táblázat: Си-Zn híg ötvözeten kapott eredmények 
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Langer—-
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Blatt 
Kohn— 
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0,5313 
0,521 
0,2410 
0,35 . 
0,0277 0,0018 
0,60 
0,19 
0,71 
180° 
- 3 7 ° 
11,1° 
~680 
~210 
~800 24 
0,66 
* 
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0,273 
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-D 
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Hurd— 
Gordon 0,33078 0,24815 0,05438 0,00579 0,00039 0,23 19,3° ~270 — 
* 0,077** 
w A l f r e d -
Van 
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0,203 0,254 0,059 0,014 0,004 0,42 23,25° 490 
— 
* 0,139 
Mért mennyiségek 490 18 0,335 0,19 
* A félempirikus fáziseltolódás-meghatározási módszer felhasznált mennyisége, definíciószerűen azonos a mért mennyiséggel. 
** A Hurd—Gordon [H, 4] által számolt érték hibás, mert a lapcentrált köbös rácsra vonatkozó А,, В, állandókkal [B, 9] számolt az olva-
dékra vonatkozók helyett [О, I]. 
VII. В. а.-II. táblázat: Си-Au híg ötvözeten kapott eredmények 
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kus tapasztalattal [I, 1], [G, 1], hogy az ötvözetekben az átmeneti fématom d sávjá-
ban lyuk van, Си—Ni-re a 0,6 szám közismert. Az eredmény jól egyezik az olvadék-
Knight-eltolódására mért eredménnyel [G, 1], és ellentmond annak a sztatikus elkép-
zelésnek, hogy pl. 60% Cu tartalomnál a Cu—Ni ötvözet mágnessége azért tűnik el, 
mert a Cu s elektronjai betöltik a Ni-n lokalizált lyukakat, alátámasztva ily módon 
egy — a sztatikustól eltérő — interpretáció szükségességét [R, 3]. A csak rezonancia-
szórás-feltételezés alapján számolt szennyezési ellenállásjárulékok közelítőleg felét 
adják a mért értéknek (IV. táblázat). Azok számára, akik szeretnek a kísérleti ada-
tokból olvasni, megemlítjük, hogy a Cu—Zn van és Cu—Ni-ben (a szennyezés a réz 
j o b b és bal oldali szomszédja a periódusos rendszerben), illetve a Cu—Au-ban és 
Cu—Pt-ban (a szennyezések szomszédok) az elsőrendű kiszórási számok 490:1250, 
ill. 840:1900 önmagukban is nagyon szépen bizonyítják a virtuális állapot létét az 
átmeneti fém szennyezések esetén, míg mindez majdnem teljesen rejtve marad a 
másodrendű effektus vizsgálata után (18:19, illetve 44:60). 
Második lépésként összehasonlítjuk a mért kiszórási számokat a Beal Monod 
[B, 3] féle fáziseltolódások alapján számoltakkal, nem feledve, hogy a másodrendű 
kvadrupóleffektus kiszórási számait kísérleti alapul felhasználva az aszimptotika ér-
vényessége Cu—Pt-ből Cu—Ni felé haladva feltehetően csökken, továbbá, hogy 
eltérő adatok találhatók az irodalomban a másodrendű kiszórási számokat illetően 
(IV. fejezet). Az eredményt a VII.B.b-I. táblázat tartalmazza. 
A VII.B.b-I. táblázathoz annyit kívánunk hozzáfűzni, hogy Cu—Pd és Cu—Pt 
esetén a másodrendű kvadrupól adatokra támaszkodó elmélet ugyanúgy feliilbecsli 
az elsőrendű méréseket, mint Cu—Zn és Cu—Au esetén, ettől a tendenciától csak a 
Cu—Ni esetén van eltérés. 
VIl.B.b.-I. táblázat: A Beal Monod-féle fáziseltolódások alapján számolt és mért 
elsőrendű kvadrupól kiszórási számok Сн-Ni, Сн-Pd és Си-Pt híg ötvözeteken 
A n y a g 
Elméle t i 
Fáz i s e l t o lódás Ampi . F á z i s Kiszórási sz. Kísérleti kiszórási szám 
to ti ti aA Ф ti 
Cu-Ni 0,190 -0 ,127 - 0 , 2 6 0 0,95 —25°04' 1050 1250+ 8% 
Сн-Pd - 0 , 2 9 3 -0 ,120 - 0 , 2 4 3 1,43 —16°53' 1600 1200+10% 
Си-Pt - 0 , 2 9 8 -0 ,008 - 0 , 3 1 5 2,30 —18°08 2600 1900+ 5% 
A harmadik lépés egy Beal Monodéhoz hasonló értékelés az elsőrendű kvadru-
pól adatokra támaszkodva. 
Tehát a félempirikus fáziseltolódási módszer kiinduló mennyiségei a módosított 
Friedel-féle összegszabály (III, 4), a szennyezési ellenállás (111,15) és (Beal Monod-
tól eltérően) az elsőrendű kvadrupóleffektus kioltási száma. Beal Monodhoz képest 
további lényeges eltérést jelent, hogy az elektromos térgradiens és a kioltási szám 
közti kapcsolatot nem az „all-or-nothing" modell alapján, hanem a VII.A.b. pont-
ban leírt módszer szerint határoztuk meg. A Jánossy A. [J, 1] által elvégzett gépi 
számítás menete egyébként hasonló a Beal Monod által leírthoz. Az egyenletrend-
szert több megoldáshármas (tj„, r;,, q2) is kielégítheti, közülük Cu—Pd-re és Cu—Pt-ra 
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két, Си—Ni-re pedig egy olyan van, amelyben az /)2 megközelíti a л/10-es értéket, 
tehát a szennyezés lokalizált virtuálisan kötött í/-állapotot ír le. 
A kapott rezonanciaszórást muta tó eredményeket а VII.B.b-11. táblázatban fog-
laltuk össze. 
VII.B.b.-II. táblázat: Elsőrendű kvadrupól effektusból számolt Beal Monod [B, 3]-féle 
félempirikus fáziseltolódások 
Fázise l to lódás 
Ö t v ö z e t - io 
4 l 
Ч2 
Си-Ni 0,221 — 0,109 — 0,276 
C«-Pd -0 ,046 
-0 ,570 
— 0,171 
- 0 , 1 6 4 
— 0,262 
-0 ,171 
C«-Pt 
0,168 
0,792 
- 0 , 0 9 6 
- 0 , 0 7 2 
-0 ,349 
-0 ,188 
Megnyugtatásul szeretnénk közölni, hogy а Си—Zn ötvözetre vonatkozó ha-
sonló értékelés nem adot t rezonáns iy2-t tartalmazó megoldást. 
Összefoglalóan а Си—Ni, Си—Pd, Си—Pt sorra kapott eredményeinket mind-
három megoldásból virtuálisan kötött , a szennyezésen lokalizált d állapotra lehet 
következtetni. A VII.B.b.-II. táblázat fáziseltolódásai közül nem tudunk választani, 
annak ellenére, hogy lényegesen eltérő elektronszerkezetre utalnak (Си—Pd és Си—Pt 
két megoldása). További kísérleti adatok, pl. az olvadékokon mérhető Knight-
eltolódás talán közelebb visznek majd a kérdés tisztázásához. 
Az „all-or-nothing" modell és a VII.B.b.-II. táblázat fáziseltolódásai alapján 
számolt qkrit érték néhány százalékon belül egyezik а Си—Zn-en kapottal . 
2. M á g n e s e s s z e n n y e z é s 
Az értékelést a (111,8) összefüggés és a Danié1 [D, 1] által a szennyezési ellen-
állás értelmezésénél felhasznált fáziseltolódások alapján végeztük. Az 1)2 = 11 és 
'/2 = ^ - 0,7 = 0,44 fáziseltolódások alapján számolt [D, 1] szennyezési ellenállás, 
Ag = 2,5 pohm• cm/at% jól egyezik a méréssel, d g = 2 , 8 . . . 3 pohm-cm/aCX). így a 
töltéssűrüség-oszcilláció csak a spin- le elektronoktól származik. A VII.A.b. alapján 
(a = 25 növekedési faktor) számolt kiszórási szám / ; 1 =1420. elfogadható egyezésben 
van az 1500 + 75-ös mért értékkel. A mért kiszórási számnak az A — 5,29- ICV2 töl-
téssűrüség-oszcilláció amplitúdó felel meg. 
A Hurd [H, 5] által javasolt elektronszerkezetből я
х
 = 1840 kiszórási szám kö-
vetkezik, ez az elektronszerkezet — különösen ami a 4s—4p elektronok számát 
illeti — lényegesen eltér a [G, 1] által megadottól. 
A Lumpkin által adott 6-os effektív valencia és а Си—Zn-en mért elsőrendű 
kiszórási szám alapján becsült Си—Mn elsőrendű kvadrupól kiszórási szám, n l~3000, 
ami még a már megismert másodrendű effektus nagyságának az elsőrendű tarto-
mányra való átvételéből származó túlbecslésekhez képest is túlságosan magasnak 
tűnik. 
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Ugyanakkor а Си—Mn és Си—Ni-re vonatkozó rétegeződési hiba előfordulási 
valószínűség és energia közeli azonossága alapján [M, 1], [N,1] a szóró potenciál 
csaknem azonos erősségű a két szennyezésre, amint azt elsőrendű kvadrupól kiszó-
rási számaink is muta t ják , ellentétben a 4 Mc/s-ra vonatkozó másodrendű kvadrupól 
kiszórási számokkal Си—Ni-re n c = 19 és Си—Mn-ra n c = 114. 
c) Egy metallográfiai következmény 
Mielőtt összefoglalnánk mérési eredményeinket, azoknak egy gyakorlat i követ-
kezményére szeretnénk felhívni a figyelmet. Elvileg azonnal belátható, és pl. а Си—Pt 
mérési eredményeket bemuta tó VI.B.a.2-1. ábra alapján gyakorlatban is — figye-
lembe véve az MMR-ampli túdómérés egy százaléknál j o b b mérési pontosságát —, 
hogy a módszer ~ 1 0 p p m szennyezés detektálására alkalmas. Nagyobb perturbációt 
okozó szennyezésre az érzékenység természetesen javul. 
A gyakorlati következmény tehát az, hogy a szennyezési ellenálláshoz hasonlóan 
az M M R - j e l ampli túdójának csökkenése az anyagminta össz-szennyezeltségének a 
mértékéül szolgál. Az amplitúdó-csökkenésből a szennyezettség pl. Zn ekvivalens 
koncentrációban fejezhető ki. 
Elvileg összehasonlítva a két módszer t az M M R hátránya a kisebb pontosság 
és érzékenység, maga a mérőberendezés pedig lényegesen bonyolultabb; nagy előnye, 
hogy a mérések szobahőmérsékleten végezhetők, szemben az ellenállásmérés mély-
hőmérséklet-igényével. 
C. Összefoglalás. Következtetések 
Eredeti tervünknek megfelelően az egyszerű potenciálszórásnak (eltérő és azo-
nos valenciájú szennyezésén) és virtuálisan kötött nem mágneses (3d, Ad, 5d átmeneti 
fémszennyezés, „nem mágneses üzem") és mágneses (Си—Mn, „mágneses üzem") 
elektronállapotoknak a szennyezés körül i aszimptotikus töltéssűrűség-oszcillációra 
gyakorol t hatását tanulmányoztuk a réz alapú híg ötvözetekben, a mások által nem 
vizsgált elsőrendű kvadrupóleffektus mérése alapján. 
Eredményeink közül kiemelkedők a több szempontból modellnek tekinthető 
Си—Zn és Си—Ni híg ötvözeteken k a p o t t eredmények, а Си—Mn h íg ötvözetben 
a lokalizált momentum körüli töltéssűrűség-oszcilláció ampli túdójának megnyug-
tató meghatározása és a másodrendű tar tományban oly sok félreértést a d ó „A-prob-
léma" adot t szintű tisztázása, azaz a A-paraméter értelmezése és az a-növekedési 
faktor felső határainak meghatározása. Ami a másodrendű kvadrupól perturbáció 
ta r tományába eső mérésekkel való összehasonlítást illeti, egyértelműnek látszik, hogy 
az aszimptotikust j obban megközelítő elsőrendű tar tományban kisebb az oszcilláció 
ampli túdója , mint ahogy a másodrendű kioltási számok alapján számolható. Az el-
len tmondás triviális feloldása az, h o g y a szennyezés közvetlen környezetében a 
preaszimptotikus elméleti összefüggések ír ják le a töltéssűrűség-oszcillációt, és azok 
szerint kell értékelni; továbbá feltehető, hogy a rácsdeformáció is nagyobb ott, mint 
a röntgendiffrakcióval meghatározott á t lag [F, 6]. 
N e m kívánunk nagyon messzire menni a következtetésekkel, mer t túlságosan 
széles a terület és pillanatnyilag kevés a mérési adat a minden részletre ki ter jedő elem-
zéshez. (Reméljük, hogy ezekután m á r az elsőrendű kvadrupól effektus-mérések is 
lényeges információ forrásául szolgálnak!) A magunk részéről most megelégszünk 
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az értékelés során az egyes konkrét ötvözetekkel kapcsolatban elmondottakkal. 
A végleges megoldás természetesen az összes mérhető mennyiséget (így az elsőrendű 
kvadrupől-effektust is !) tartalmazó, a Faber—Ziman diagramra épülő elemzés, ame-
lyik alapján az összes mért mennyiségeket leíró fáziseltolódás-rendszert (ha van 
egyáltalán ilyen) valószínűsíteni lehet. Fontos továbbá annak az eldöntése is, hogy a 
kvantitatív értelmezés az alkalmazott közelítéseken túlmenően mennyi elméleti fino-
mítást követel meg. Az első könnyebb, a második lényegesen nehezebb feladat. 
VIII. Hogyan tovább? Űj kísérletek 
A VIII. fejezetben olyan további kísérletek tervét vázoljuk, amelyek jelen ered-
ményeink, irodalmi eredmények, a korábban általunk bevezetett kockatextúrás 
anyagmintáknak ezen a területen tör ténő alkalmazása, vagy új méréstechnika al-
kalmazása alapján reálisak, és előreláthatóan közelebb visznek a kérdések tisztá-
zásához. 
Nem túlságosan részletezve és néhány főbb kérdés köré csoportosítva ismertet-
jük ezeket a vizsgálatokat. Mindjárt az elején szeretnénk kizárni a kérdés felvetésének 
azt a triviális módját , hogy a periódusos rendszert magunk elé téve, az összes eddig 
nem vizsgált két, majd később a háromkomponensű réz alapú híg ötvözet vizsgála-
tát tervezzük. Azonban úgy tűnik, hogy a megkezdett úton tovább kell mennünk 
ahhoz, hogy a mérési eredmények értelmezésében egyértelmű következtetésre jut-
hassunk. * 
A mátrixszal azonos vegyértékű szennyezők hatásának a vizsgálatához a követ-
kező modell а Си—Ag híg ötvözet. Szemben az Au jó oldhatóságával, itt precipitáció 
nehezíti meg a feladat megoldását. 
Az eltérő vegyértékű szennyezők Zn-kel megkezdett sorát Ga-mal és Ge-mal kí-
vánjuk kiegészíteni. 
Az átmeneti fém szennyezést tartalmazó híg ötvözetek sora számtalan lehetősé-
get tartalmaz; sokat közülük (Си—Ad, Си—5d, Cu—Af stb.) jóformán alig vizsgál-
tak, és várhatóan szisztematikus vizsgálatuk sok új érdekességet nyújt majd. 
A 3r/-átmeneti fém szennyezést tartamazó réz alapú híg ötvözetek vizsgálatára 
a közeljövőben nagyobb figyelmet kívánunk fordítani. Azon túlmenően, hogy a 
töltéssűrűség-oszcillációból a szennyezés elektronszerkezetére következtethetünk, vár-
ható az, hogy az elektronszerkezet változása is nyomon követhető a töltéssűrűség-
oszcilláció mérésével, feltéve, hogy más effektus a töltéssűrűség-oszcilláció változá-
sát el nem fedi. A lokalizált mágneses momentum felléptével kapcsolatos kérdéskör 
(Kondo-effektus, III. fejezet) tanulmányozása látszik a legfontosabbnak. A spin-
sűrűség-oszcilláció ellenőrzésére is módot nyújt a Atű(r) + Anfr)-rel egyenlő töltés-
sűrűség-oszcilláció meghatározása. 
A 3-d átmeneti fémek közül a vasszennyezés elektronstruktúrájának és makrosz-
kopikus mennyiségekre gyakorolt hatásának a megismerése ipari szempontból sem 
haszontalan, számos ipari réz termék nem kívánatos vasszennyezést tartalmaz. 
Részletesebben kívánunk szólni a vakanciák M M R módszerrel történő vizsgála-
tának a lehetőségéről. 
Az elsőrendű kvadrupóleffektus részletes tanulmányozása, a kapott numerikus 
eredmények alapján a vakanciák mikrofizikai módszerrel történő tanulmányozásá-
nak lehetősége elérhető távolságba került. A vakancia körüli hosszútávú vezetési 
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VIII.I. táblázat: Egyszeres réz vakancián szórt vezetési elektronok fáziseltolódásai 
a Fermi-energiával 
Fázise l to l . 
M ó d s z . 
По i t Чз 
Pszeudopot.* -0,601 0,325 -0 ,003 0,001 
Stehle -0 ,849 -0 ,183 -0,0302 -0 ,0026 
* k F = 0,7-re vett értékek. 
elektronsűrűség-oszcilláció éppúgy kimérhető az elsőrendű kvadrupóleffektus fel-
használásával, mint a bevitt szennyezések körüli. A következőkben becslést kívánunk 
adni az egyetlen vakancia által keltett effektus nagyságáról, meghatározva, illetve 
felhasználva az egyéb célra meghatározott töltéssűrűség-oszcilláció amplitúdójának 
és fázisának az értékét, illetve annak alapján az elsőrendű kvadrupóleffektus kioltási 
számát, továbbá a rendelkezésünkre álló vakanciakoncentráció-adatok [S, 8] alapján 
az M M R jel várható amplitúdó-csökkenését. 
A vakanciaproblémával kapcsolatban Seeger A. [F, 4] összefoglaló cikkére uta-
lunk. A becsléshez a pszeudópotenciál-elmélet [M, 3] és a Stehle [F. 4]-potenciál 
alapján számolható fáziseltolódásokat használjuk fel, amelyek kielégítik a Friedel-
féle összegszabályt, és értékeiket a VIII.1. táblázat tartalmazza. 
A megadott fáziseltolódások alapján kiszámoltuk a töltéssűrűség-oszcilláció 
amplitúdójának és fázisának az értékét, az elsőrendű kvadrupóleffektus kioltási 
számát és a maradékellenállás-adatokkal együtt a VIII.II. táblázatban foglaltuk 
össze : 
VIII.II. táblázat: Vakancia körüli töltéssűrűség-oszcilláció 
és maradékellenállás-jellemzők rézben 
Menny. Elsőr . k v a d r . eff. M a r a d é k e l l . 
M ó d s z . a A 4> "i Számol t Mér t 
Pszeudopot. 
Stehle 
25,6-
2,33- 10-2 
25,6-
2,42-10"2 
- 0 , 3 9 
л 
- +0,198 
2 
650 
700 
1,10* 
1,63* 
1 - 1 , 6 * 
[W, 3] 
* uohm. cm/atom % 
A rendelkezésünkre álló egyensúlyi vakanciakoncentráció-adat az olvadáspont-
ban [S, 8] alapján 2* 10~J, várható intenzitáscsökkenés ...14%, ami ajelenlegi mérés-
technikával kimutatható. 
E becslés mellett a kísérleti megvalósítás nem látszik triviálisnak. Mindenesetre 
arra felhívja a figyelmünket, hogy a gyors hűtéssel előállított híg ötvözetminták 
(normálisan hűtve kis szennyezés-oldékonyság!) vizsgálata esetén a vakanciák ha-
tása nem elhanyagolható. Ez a kérdés a vakancia-szennyezés kölcsönhatáson ke-
resztül automatikusan átvezet a kétféle szennyezést tartalmazó híg ötvözetek vizs-
gálatának a területére. 
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A vizsgálatokhoz alkalmazott fóliaminták a tiszta rézhez [T, 4], [T. 6], [T. 9] 
hasonlóan egyes esetekben kockatextúrás szerkezettel is előállíthatók (a különböző 
szennyezőknek a textúra típusára és tökéletességére gyakorolt hatása sok vonatko-
zásban még ma sem tisztázott), így a kockatextúrás „kvázi" egykristályokon a szeny-
nyezés körüli perturbációk anizotrópiája vizsgálható. 
Metodikai szempontból külön kell szólnunk a „szatellitek vizsgálatának" a le-
hetőségéről. Eddig az MMR-spektrum fővonalának az intenzitáscsökkenése szol-
gált az információ forrásául. Néhány esetben megfigyelték, hogy a fővonal mellett 
gyenge intenzitású, a szennyezéstől adott távolságra levő mátrixmagoktól származó 
mellékmaximumok („szatellitek") lépnek fel. А Си—Zn híg ötvözeten az általunk 
alkalmazotthoz hasonló méréstechnikával kapott eredményt Schoemacher és tsa. 
[S, 14] a megfigyelt szatellitet a szennyezés első szomszédjától származónak minősítet-
ték (másodrendű kvadrupól perturbáció). Tiszta kvadrupól rezonancia-spektrosz-
kópia alkalmazásával Reclfield [R, 1] 1963-ban néhány szatellitet figyelt meg 
Си—Zn-en, ezek közül egyik, a harmadik szomszédoktól származó, jól leírható az 
Alfred—Van Ostenburg-féle fáziseltolódásokkal, így jól egyezik a mi eredményünk-
kel; a többi nem. 
A „szatellitek" azonosítása nem egyszerű feladat, különösen akkor nem. ha az 
csak intenzitásmérésre van visszavezetve (porminták) ugyanis a rezonanciajel inten-
zitása arányos a magok számával. 
Си—Au és СиМп híg ötvözeteinken mi is detektáltunk szatelliteket (1—3), azo-
nosításuk még nem történt meg. 
Az azonosításban lényeges segítséget nyújt az egykristály — [S, 14] vagy kocka-
textúrás minták alkalmazása, a szatellit helyének orientációfüggése az azonosításhoz 
fontos segítséget ad. 
A nagyobb érzékenységű kettősrezonancia-módszerek alkalmazása jelenthet lé-
nyeges előrelépést; kidolgozásuk Hahn és Hartmann [H, 6], valamint Lurie és Schlichter 
[L, 4] nevéhez fűződik. Segítségükkel több nagyságrendes érzékenységnövelés ér-
hető el. Egykristály- vagy kockatextúrás híg ötvözet-mintákra való alkalmazásuk 
várhatóan a legteljesebb információt adják a kérdésről. A híg ötvözetek vizsgá-
latára történt sikeres alkalmazásukról nem található említés az irodalomban. 
Függelék 
Méréseinket a Szilárdtestfizikai Főosztály térmodulációs rendszerű, szélesjelű 
magmágneses rezonancia-spektrométerével végeztük, amit korábbi munkánkban már 
ismertettünk [T, 5], [T, 9]. A berendezés felbontóképessége ~ 1 0 - 5 ; amplitúdó stabi-
litása jobb, mint 1%, amint az konkrét mérési eredményeinkből látható. 
A szobahőmérséklettől eltérő hőmérsékleten történő méréseket a korábban már 
ismertetett gázáramos hőmérsékletszabályozó rendszer [B. 3] felhasználásával vé-
geztük, a hőmérséklet stabilitás ~0 ,1 C°, a homogenitás a minta térfogatában 1°-
nál jobb. 
Az M M R spektrométer érzékenységét — kis intenzitású jelek detektálására — 
„idő átlagolási" (time-averageing) technika alkalmazásával [W, 2] növeltük. NTA-512 
sokcsatornás analizátor koherens detektorként való alkalmazásával a jel/zaj viszony 
jZ/V-nel növekszik, amennyiben /V-nel jelöljük a regisztrált és a sokcsatornás analizátor 
memóriájában fázishűen összeadott MMR-jelek számát. 
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KÖSZÖNETNYILVÁNÍTÁS 
Mindenekelőtt köszönet illeti a KFKI Szilárdtestfizikai Főosztálynak azokat a kutatóit, akik 
megteremtették a híg ötvözetek vizsgálatának a lehetőségét és a tárgy alkotó műveléséhez szük-
séges légkört; továbbá a Magyar Tudományos Akadémia és a Royal Society illetékeseit angliai 
tanulmányutamért, amely alatt az értékelés kisebb, a végső formába öntés nagyobb részét végeztem. 
Személy szerint köszönetet mondok: 
Pál Lénárdnak, a KFKI igazgatójának munkám erkölcsi támogatásáért, Nagy Elemér pro-
fesszornak a „A-probléma" megoldását generáló megjegyzéséért, és Mindkettőjüknek hasznos 
diszkussziókért ; 
Tóth Ferenc csoportvezetőnek az MMR-méréstechnika fejlesztésében végzett munkájáért. 
Neki, továbbá Bakos Ottó tudományos munkatársnak és Méréstechnikai Csoport többi munka-
társának az „idő-átlagolási" technika megvalósításáért; 
Konczos Géza csoportvezetőnek, Zámbó Lászlóné és Lovas Antal tudományos munkatársak-
nak és a Technológiai Csoport többi munkatársának, továbbá a Csepel Művek Központi Anyag-
vizsgáló Laboratórium munkatársainak az anyagminták elkészítéséért, megfelelő kezeléséért és 
az analízisekért; 
Hargitai Csaba tudományos munkatársnak, Vasvári Béla főosztályvezető-helyettesnek és 
dr. Zawadowasi Alfréd csoportvezetőnek elméleti kérdések megvilágításáért; 
Grüner György tudományos munkatársnak, Jánossy András és Serfőző Gusztáv tudományos 
segédmunkatársaknak az esetenként közösen végzett munkáért, egyes részletkérdések önálló meg-
oldásáért és a sok, a szerző számára hasznos megbeszélésért; 
Bánki Péter technikusnak a mérési adatok összegyűjtésében nyújtott pontos és kutatói önálló-
ságot mutató segítségért; 
továbbá mindazoknak, akik valamilyen formában vagy módon hozzájárultak az eredmények 
megszületéséhez. 
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Bevezetés 
A röntgensugárzás felfedezésével szinte egyidejű az a felismerés, hogy az alkáli-
halogenidek röntgensugárzás hatására színeződnek. A keletkező abszorpciós sávok 
nagy része abba a tar tományba esik, ahol egyébként az anyag átlátszó. A kristály 
színét döntően meghatározó sávot F-sávnak nevezzük. Kedvező körülmény, hogy 
egyes abszorpciós sávok más módon is létrehozhatók, pl. a kristálynak alkálifém-
gőzben való hevítése által, (ún. additív színezés) és így kialakulásukra vonatkozólag 
további információkat nyertünk. 
Az új abszorpciós sávokat létrehozó kristályhibákat az ún. színcentrumokat 
két csoportra osztjuk: elektront kötő v. F-típusú és defektelektront (lyukat) kötő 
v. F-típusú centrumokra. T á g a b b értelemben a színcentrumokhoz soroljuk az ide-
gen ionok beépülésével keletkező ponthibákat is. 
A sugárzás által kiváltott folyamatok tanulmányozása, a színcentrumok tulaj-
donságainak, természetének megismerése érdekében az optikai módszereken kívül 
számos más vizsgálati eljárást is alkalmaznak, pl. a lumineszcenciára, az elektron-
és ionvezetőképességre, ionos termoáramra (ITC), diffúzióra, hővezetésre, dielekt-
romos és mágneses szuszceptibilitásra és a deformációs hatásokra vonatkozó méré-
seket. Forradalmi jelentőségű volt (különösen a F-típusú) páratlan spinű centrumok 
vizsgálatával kapcsolatban az elektronspin rezonancia (ESR), majd a kettős rezo-
nancia (EN D O R ) módszer alkalmazása, amelyek alapján egyrészt biztos választ 
lehetett adni a centrumok szerkezetével összefüggő több, addig el nem döntöt t kér-
désre, másrészt új centrumok is felderíthetőkké váltak. 
Mind a színezés folyamatával, mind — különösen a diamágneses F-típusú — 
centrumok szerkezetével kapcsolatban azonban még sok probléma tisztázatlan. Ezek 
egyike — amihez egyébként saját vizsgálataink is kapcsolódnak — az, hogy a két-
vegyértékű alkáliföldfém szennyezés (Ca, Ba, Sr stb.) mily módon növeli meg a 
színezhetőséget (a dózis egységre eső F-centrum koncentrációt) a tiszta kristályhoz 
képest a színezés kezdeti szakaszában. Ez a kérdés szoros kapcsolatban van azzal 
a problémával, hogy milyen F- és F-típusú centrumok jönnek létre szobahőmérsék-
leten tiszta és szennyezett kristályokban. Nehézséget jelent a probléma megoldásá-
nál az a tény, hogy a szobahőmérsékleten stabilisan keletkező defektelektron-cent-
rumok általában diamágnesek. 
A dolgozat első (I) részében (az F-típusú centrumok rövid ismertetése után) 
áttekintést adunk a különböző hőmérsékleten keletkező F-típusú centrumokról. 
E rész szokottnál hosszabb terjedelmét az indokolja, hogy (különösen a diamágneses) 
F-típusú centrumokról az u tóbb i hat év során nem jelent meg összefoglaló munka. 
Ugyancsak a dolgozat összefoglaló részében kerül sor a röntgensugárzással való 
színezés mechanizmusára vonatkozó eddigi eredményeknek rövid ismertetésére is. 
A dolgozatnak második (II) részében a kísérleti eljárások ismertetése u t án té-
rünk rá a kétvegyértékű alkáliföldfém szennyezést tartalmazó KCl kristályban szoba-
hőmérsékleten röntgensugárzás hatására keletkezett F-típusú centrumok tárgyalá-
sára. Célunk az volt, hogy 
1. vizsgáljuk a kétértékű kalcium szennyezés hatását a színcentrum képződésre, 
a szobahőmérsékleten történő színezés kezdeti szakaszában ; 
2. tisztázzuk, van-e kapcsolat a szobahőmérsékleten való röntgenezés hatására 
az F-centrummal együtt keletkező — eddig ismeretlen s t ruktúrájú —defektelektront 
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kötő centrumok és az alacsonyabb hőmérsékleten stabilis — ismert felépítésű — 
F-típusú centrumok között. Ui. amennyiben kapcsolat áll fenn, remélhető, hogy 
az ismeretlen struktúrájú diamágneses centrumok modellje közvetett úton megha-
tározható. 
I. Irodalmi áttekintés 
1. F-típusú centrumok 
1.1 Az F-cent rum 
1.1 J Az F-centrum optikai sávja és oszcillátor erőssége 
Az F-centrum a legtöbbet vizsgált és a legjobban ismert centrum. Előállítható 
különböző színezési eljárásokkal (ionizáló sugárzással, additív eljárással, elektrolí-
zissel). Struktúrája teljesen tisztázott: a kristályban pozitív töltésként ható halogén 
hiányhely által hidrogénszerű állapotban 
kötött elektron. Atomi modellje az 1. áb-
rán látható. A tiltott sávban elhelyezkedő «о 
alapállapotból az ugyancsak tiltott sávbeli 
első gerjesztett állapotba való (IS— 2P)
 1 0 0 
átmenetnek megfelelő abszorpciós sáv az 
F-sáv, amelynek félértékszélessége és ma-
ximumának helye a hőmérséklettől függ 
(2. ábra). ^ 
ói 
hullámhossz Inm) 
500 550 600 700 
75 
50 
I 
25 
-
^-6'k 
55'к 
l+.-T/j* 
T l t V ' 2 ю'к 
S . í 
2.75 2.50 2.25 2.00 
fotonenergia (eV) 
1.75 
1. ábra 
F-centrum modellje 
2. ábra. 
F-sáv különböző hőmérsékleteken KCI-ban 
Feltételezve, hogy a kristály köbös szimmetriájú és, hogy az F-centrum jól loka-
lizált a kristályban (elegendő a Lorentz-féle belső térrel számolni), akkor a fenti 
átmenetre az oszcillátor erősséget ( / ) a következő kifejezés — az általánosított 
Smakula-formula (1) — adja: 
N - f = 8,21 • 1016 (n + 2) / a ( £ ) cle, (1) 
ahol N a centrumkoncentráció, n a törésmutató a sáv maximumban; az integrál kife-
jezés pedig az integrális abszorpciós állandó. 
5 Fizikai Folyóira t X X / I 
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Lorentz-típusú abszorpciós görbe esetén (1) átmegy a klasszikus diszperzió el-
mélet alapján számolt ún. Smakula-féle formulába [1], melynek szokásos alakja: 
ahol 
n - f = coíh, 
С = 1,29-1017 
(2) 
(и2 + 2)2 ' 
a : az abszorpciós konstans ( c m - 1 ) a maximum helyén és H\ a félértékszélesség (eV). 
Az f-sáv és általában a legtöbb abszorpciós sáv az újabb megállapítások szerint 
[2, 3] inkább Gauss-görbe alakú. Az ( l)-beli integrálást erre elvégezve szintén (2) alakú 
kifejezés adódik, а С konstans értéke ekkor : 
0,86- 1017 (и2 + 2)2 
A koncentráció, a törésmutató és az optikai abszorpció mérésével / értéke meg-
határozható. Hasonlóan, ha / értékét ismerjük, akkor a centrumkoncentráció szá-
molható. Az oszcillátorerősségnek kvantummechanikai számolásakor alkalmazott 
közelítések nagy száma miatt /-et — legalábbis részben — empirikus paraméternek 
kell tekintenünk, ezért adott rendszer — pl. F-centrumok — esetében célszerűbb az 
oszcillátorerősséget kísérletileg meghatározni. így azután e rendszer centrumkon-
centrációját már csupán abszorpcióméréssel meghatározhatjuk. 
Az I. táblázatban összefoglaltunk néhány oszcillátorerősség adatot KCl F-centru-
mára nézve, feltüntetve többek között a centrumkoncentráció meghatározás mód-
ját is. Az l , ill. g index a Lorentz-, ill Gauss-görbének megfelelő értéket jelöli. 
1. Táblázat 
K u t a t ó É v s z á m Színezési mód K o n c e n t r á c i ó megh . 
Л . fa 
Kleinschrod [4] 
Silsbee [5] 
1936 
1956 
additív 
rtg 
kémiai 
ESR 
0,81 
0,85 
0,55 
0,58 
Rauch—Heer [6] 
Lüty [7] 
1957 
I960 
additív 
additív 
mágneses 
szuszcept. 
terület* 
0,74 
0,85 
0,50 
0,58 
Megjegyezzük, hogy még a legújabb irodalomban is mind a 0,8, mind a 0,5 
körüli oszcillátorerősség értékekre való hivatkozás megtalálható. 
Színtelenítési vizsgálatok alapján módunk van pl. az F-centrum oszcillátorerős-
ségének ismeretében olyan centrumra vonatkozó oszcillátorerősség kiszámítására is, 
mely az F-centrummal korrelációban van (ilyenek pl. az M és dolgozatunkban részle-
tesen tárgyalásra kerülő VN -centrumok). 
* Ennél a módszernél a szerző az F-abszorpciós sáv és az F-centrum magasabb gerjesztési 
állapotaihoz tartozó K, Lu L2, i3-sávok területarányától határozta meg az oszcillátorerősséget. 
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dx 
dH 
1.12 Az F-centrum vizsgálata ESR és EN DOR módszerrel 
Az F-centrum ESR jelét Hutchison [8] mérte először, őt követően sorra vették 
az összes alkálihalogenid kristályt és megállapították, hogy 
1. legtöbb esetben a spektrum egyetlen széles Gauss-görbe alakú vonalból áll. 
A vonalszélesség kb. 50 és néhány 100 gauss között van. A 3. ábra KCl F-centrumá-
nak ESR jelét muta t ja (vonalszélesség 
(AH) 47 gauss). 
2. Néhány anyagnál (pl. LiF, N a F , 
RbCl) a széles ESR spektrum többé-ke-
vésbé felbontott struktúrájú [9]. Ilyet lá-
tunk a 4. ábrán Li eF-ra . 
A g-faktor minden esetben valamivel 
kisebb, mint a szabad elektroné (negatív 
g-eltolódás). 
A struktúra nélküli vonalat Kipp és 
munkatársai [10] úgy értelmezték, hogy ez 
tulajdonképpen burkoló görbéje a fel nem 
oldott igen nagyszámú — az elektron és a 
F- centrum KCt-ban 
v-9400 MHz 
T-300'K 
ЗЛ 
3.3 ЗА 3,5Kgauss 
3. ábra 
KCl F-centrumának ESR jele 
4. ábra 
LP F F-centrumának ESR jele [9] a függőleges 
tengelyre a dy_"/dH van felmérve, ahol / " a mág-
neses szuszceptibilitás inimaginárius része 
környező hat alkáli mag hiperfinom kölcsönhatásából származó — vonalnak. KC1-
nál pl. az elektron és a szomszédos 3/2 spinű hat kálium m a g kölcsönhatásából 
2 • 6 • 3 / 2 + 1 = 19 vonalat várnánk 1:6:21:56:120:216:336:456:546:580: . . . 1 in-
tenzitás viszonyokkal. 
Azért, hogy a vonalszélességre a kísérletileg és a számolással kapott értékek 
jobban egyezzenek, fel kellett tételezni, hogy a közvetlen közeli alkáli magokon 
kívül az elektron még távolabbi ionok magjaival is kölcsönhatásban van; ez pedig 
a vonalak további felhasadását jelenti. Ezért célszerűen az F-centrum rácskörnye-
zetét „hé jakra" osztották fel. Az I. héjat a hat legközelebbi, 11. héjat a következő 
12 s.i.t. ionok képezik. Az F-centrum jelének inhomogén kiszélesedését tehát e hé-
jakon elhelyezkedő ionokkal való kölcsönhatás okozza, ami a 3. ábrán látható struk-
túra nélküli jelnél egyáltalán nem, a 4. ábrán bemutatott, némi struktúrával rendel-
kező jelnél részlegesen feloldott. (Az utóbbinál látható felhasadás a II. héj fluorjaival 
történő izotróp hiperfinom kölcsönhatásból származik.) 
A hiperfinom kölcsönhatás felbontása a Fehér [11] által kidolgozott ún. E N D O R 
(elektron-mag kettős rezonancia) módszerrel történik. Fehér először KCl-ban, majd 
5 
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Seidel [12] KBr-ban vizsgálta az F-centrumhoz tartozó elektron kölcsönhatását a 
környezettel, és ENDOR technika segítségével kimutatta: még a VUE héjnak is 
van hatása az F-elektron energiájára. 
Az E N D O R spektrum analíziséből módunkban van a hiperfinom kölcsön-
hatás szögtől független (izotróp) és szögtől függő (anizotrop) részének meghatáro-
zására. Az izotróp tag arányos az elektron tartózkodási valószínűségével valamelyik 
mag helyén | i ^ ( 0 ) j 2 , az anizotrop tag pedig a dipól-dipól kölcsönhatásra jellemző. 
Az elektron tartózkodási valószínűségére vonatkozólag az F-centrum környe-
zetében Gourary és Adrian [13] által kidolgozott „pontionrács" közelítéssel kapott 
elméleti és Seidel [12] kísérleti adatai alapján megállapíthatjuk, hogy pl. KBr-ban 
kb. 65% valószínűséggel találjuk az elektront az anion helyen, kb. 30%-ban az első 
és kb. 5%-ban a második hé jon ; kevesebb mint 1% marad a távolabbi héjakra. 
Az F-centrumbeli elektron g-eltolódásának értéke a spin-pálya csatolás erős-
ségével és a gerjesztési energiával ( F optikai sáv) hozható kapcsolatba. Minél nehe-
zebbek az F-elektront körülvevő ionok, annál nagyobb eltolódást várunk; valóban 
növekvő g-eltolódást figyeltek meg rendre pl. KCl, К Br és К J esetében. 
1.2 Egyéb F-típusú centrumok 
Az F'-centrum 
Ha egy F-centrumokat tartalmazó kristályt valamely kritikus hőmérséklet 
(KCl-ban 180° K) alatt F-fénnyel megvilágítunk, az F-sáv csökkenésének rovására 
az F-sáv hosszúhullámú oldalán egy új, széles sáv: az F'-sáv jelenik meg. Kvantum-
hatásfok mérésekből [14, 15] bebizonyosodott, hogy a fotokémiai folyamat során 
két F-centrum elpusztulásából egy F'-centrum és egy negatív ionhiányhely kelet-
kezik. A centrum elektronszerkezetéről keveset tudunk, eredő spinje zérus, triplett 
állapota nem ismeretes. 
Az M-, R- és N-centrumok 
Fény besugárzás, vagy hosszabb ideig 
mok társulása révén új centrumok : M, R(R 
hullámhossz Inm) 
5. ábra 
Additive színezett KCl kristály optikai abszorp-
ciója F-fénnyel (546 nm) történő besugárzás után 
tar tó röntgenezés hatására az F-centru-
!, Ro) és N (Nx, N2) jönnek létre, amelyek 
abszorpciója az F-sáv hosszúhullámú 
oldalára esik (5. ábra). 
Az AZ-centrumra ma már általá-
nosan elfogadott van Doorn és Haven 
[16] modellje, mely szerint az AZ-cent-
r u m egy (110) irányban kapcsolódó 
F-centrumpár (6. ábra). Várhatóan az 
M = Fo modell szerint az AZ-centrum 
diamágneses [17, 18]. Ugyanekkor Sei-
del [19] ESR és E N D O R módszerrel 
kimutatta, hogy létezik az AZ-centrum-
nak olyan metastabilis állapota, amely-
hez 5 = 1 spin tartozik; így közvetve 
igazolta a két F-centrumos modellt. 
Pick [20] alkot ta meg az addigi kí-
sérleti eredményeket értelmező további 
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F-aggregát centrumok modelljeit, amelyeket azután a későbbi ESR vizsgálatok részben 
igazoltak [21,22,23]. Mivel r1- és F2-sávok viszonya megközelítőleg állandó, fel-
tételezte, hogy ezek ugyanannak a centrumnak (F-nek) két különböző átmenetét 
jelentik és hogy a centrum három olyan F-centrumból áll, melyek az (111) szimmetria-
tengelyű egyenlő oldalú háromszög csúcsában helyezkednek el (7. ábra): F = F 3 . 
Az Aj- és A2-centrumokra javasolt modellek csak részben egyeztethetők össze 
a kísérleti eredményekkel. Röntgenezett KCl kristálynál valószínűnek látszik, hogy 
az jV2-centrum az F- és F-centrumok társulásából jön létre (8. ábra): N=Ft. 
1 
6. ábra 
M-centrum modellje; a, ß, у, а környező 
alkáli-ionokat jelöli növekvő távolság sze-
rint 
7. ábra 
7?-centrum modellje 
1111] 
8. ábra 
N r és Aycentrum modellje 
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Az F-, M- és F-centrumoknak léteznek magasabban gerjesztett állapotai és 
így egy-egy centrumhoz az optikai átmenetek egész sorozata rendelhető. (Pl. így 
rendelhetjük F-hez a K, Lx, L3 és L3 gerjesztett állapotokat (sávokat) [24].) 
Az F-, F'-, M-, ... centrumok a kristályban (pl. fehér fénnyel történő megvilá-
gítás hatására) szabad elektronok forrásai lehetnek, amelyek azután más típusú 
centrumokkal pl. defektelektronnal lyukkal kapcsolatos ún. F-típusú centrumok-
kal rekombinálódhatnak; a kapott megváltozásokból azután e centrumok szerkeze-
tére vonhatunk le következtetéseket. 
Az F-típusú centrumok képződésével kapcsolatban még sok probléma vár 
tisztázásra, sőt magának az F-centrumnak képződési mechanizmusa sem teljesen 
tisztázott. Keveset tudunk még az F-centrumok térbeli eloszlásáról és kölcsönha-
tásukról. 
2. Paramágneses V-típusú centrumok 
2.1 V-típusú centrumokról általában 
Ionizáló sugárzás hatására jönnek létre az F-sáv rövidhullámhosszú oldalán az 
UV tartományban elhelyezkedő H- és a különböző indexszel ellátott Vx-, V2-, V3-,... 
közös néven F-típusú sávok [25, 26]. E sávok relatív intenzitása erősen fiigg a be-
sugárzás hőmérsékletétől és idejétől; változások lépnek fel abszorpcióban a besu-
gárzást követő hőkezelés során is. (F-típusú sávok létrehozhatók még bizonyos 
kristályoknál (pl. KBr, KJ esetében) halogén gőzben való hevítés során, vagy elekt-
rolitikus színezéssel.) A F-sávok egyértelmű jelölése komoly gondot okozott a ku-
ta tóknak. Nehézséget jelent pl.. hogy különböző kutatók ugyanazt a jelölést adták 
valójában különböző sávoknak. 
További komplikáció forrása volt, hogy néhány szennyezés (pl. OH, Cu, Ag) 
abszorpciós sávja is a F-sávok tar tományába esik és hogy magukat a F-sávokat is 
befolyásolhatja a kristályban levő szennyezéstartalom. Ezért a régebbi mérési ered-
ményeket — amikor ui. még nem ismerték pontosan a kristály tisztasági fokát — 
kritikával kell tekintetbe venni. A F-sávok kutatásának egyik legfőbb követelménye te-
hát : „tiszta" kristály előállítása. KCl és KBr esetében zónázásos módszerrel — külö-
nös tekintettel .яг O H " és kétértékű fém-szennyezésekre — szép eredményeket 
értek el [27]. 
A sávok felfedezésével egyidejűleg felmerült a sávokhoz tartozó centrumok 
atomi szerkezetének kérdése. A kérdés tisztázására megindultak a közönséges és 
lineárisan poláros fényben történő abszorpciós, színtelenítési, majd kinetikai, lumi-
neszcencia stb. vizsgálatok. Seitz 1954-ben megjelent összefoglaló munkájában [28] 
főleg spekulatív úton javasolt modelleket. E szerint a F-centrumok a kristályban 
(pl. sugárzás útján létrehozott) lyuk állapotnak alkali hiányhelyhez vagy egyszerűbb 
hiányhelycsoportosuláshoz való kötődését jelentik (9a. ábra). Ugyanekkor Varlev 
[29] intersticiális képződményeket és alkali vakanciákat elfoglaló halogéneket fel-
tételezett. 
A kérdés fontosságát növeli az a tény, hogy amíg — mint említettük — a F-
centrumok kialakulása függ a besugárzás hőmérsékletétől és dózisától, addig az 
F-centrumok széles hőmérséklet- és dózistartományban képződnek a kristályban. 
Ha tisztázni akarjuk az F-centrum képződési mechanizmusát röntgensugárzás ha-
tására, megbízható modelleket kell alkotnunk az F-centrumokat minden esetben 
kiegészítő centrumokról: (a defektelektront kötő) F-centrumokról. 
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A páratlan spinű K-centrumoknál— min t 
már említettük — az ESR technika alkalma-
zása tette lehetővé a pontos modellalkotást. 
Valamely rezonancia jel és optikai sáv kö-
zös centrumhoz rendelése — azaz a centrum 
identifikálása — következő (ismert) m ó d o -
kon történhetik: 
a) az ESR jel és az optikai sáv változá-
sának összehasonlításával a besugárzás fo-
lyamán ; 
b) valamely polarizált fény színtelenítő 
hatásának vizsgálatával az ESR és opt ikai 
spektrumra; 
c) a reorientációs hőmérséklet és a cent-
rum bomlási hőmérsékletének meghatározá-
sával mindkét módszer segítségével. 
Megfelelő polarizált fény hatására a kris-
tály kettős törésének megszűnése, a kiirányí-
tott centrumok reorientációja azon a hőmér-
sékleten következik be, amelyen a lyukak 
szabad termikus mozgása biztosítva van. 
A reorientációs hőmérséklet általában alacso-
nyabb mint a centrum elbomlásához tar tozó 
hőmérséklet, és ugyanakkor pontosabban is 
meghatározott, minthogy a lyukat kötő cent-
rum pusztulásában a szabad elektronokkal 
történő rekombináció is lényeges szerepet 
játszik. 
Először a paramágneses V-típusú centrumokat tekintjük át, minthogy tudásunk
 t 
ezekről a legmegalapozottabb. 
2.2 VK-centrum 
Első hírt paramágneses K-centrumról Känzig [30] adott 1955-ben, majd munka-
társaival együtt [31,32] behatóan vizsgálták a 80° К hőmérsékleten röntgenezett 
NaCl, KCl, KBr és a LiF kristályok ESR jelét és megállapították, hogy a rezonancia-
abszorpció a kristályban (110) irányú molekulatengellyel rendelkező halogén mo-
lekulaiontól ( X f ) származik. A röntgensugárzás által valamely halogén (X~) ionról 
eltávolított elektron helyét, a lyukat két szomszédos halogén köti meg: a rácsban 
helyileg pozitív töltésű centrum jön létre (9b. ábra). A vizsgálatok szerint a létrejött 
halogén molekulaion sem hiányhelyhez, sem egyéb szennyezéshez nem kötődik a 
rácsban; az önmagát megfogott („self t rapped") lyuk kötési energiája főleg molekula-
kötésből származik, a környezet polarizációja a lyuk körül nem játszik lényeges 
szerepet. Ez a centrum tehát — a többi paramágneses K-centrummal együtt, de el-
lentétben az elektroncentrumokkal — jól lokalizált a rácsban : a centrum és a rács 
között gyenge kölcsönhatás lép fel. Ezt a centrumot később Känzigröl VK-centrum-
nak nevezték el. 
Az Xf molekulaion magjai és a nem teljesen betöltött elektronhéj között i , vi-
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9. ábra 
K-centrum modellek 
(a) Seitz és b) Känzig szerint) 
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szonylag nagy hiperfinom kölcsönhatás ESR-val jó l feloldható. KCl esetében pl. a 
lyuk két azonos i = 3/2 spinű Cl maggal van intenzív kölcsönhatásban. Ennek meg-
felelően ( 2 - 2 - 3 / 2 + 1 = ) 7 vonalat 1 :2 :3 :4 :3 :2 :1 intenzitás viszonyokkal várunk, 
ami a két mag azonos mágneses momentumaiból származó degeneráció következ-
ménye (10. ábra) . Az ábrán ezeken kívül még t öbb azonos intenzitású vonalat is 
látunk, ami a degeneráció megszűnésének, az izotópeffektusnak a következménye. 
A természetes Cl ui. 75%-ban tar talmaz Cl35 és 25%-ban Cl37 elemeket, így a Kx-cent-
rumnál a megfelelő megtalálási valószínűségek 3/4, ill. 1/4. Tehát a következő kom-
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binációk jöhetnek számításba a megfelelő előfordulási valószínűségekkel: 
Cl35—Cl35 : CP—Cl 3 7 : Cl37—Cl37 = 9/16:6/16 : J/16. 
A g-faktor komponenseinek értékéből pozitív g-eltolódás és a tengelyszimmetriá-
tól eltérés adódott. (Tengelyszimmetrikus esetben a tengelyre merőleges komponen-
sek egyenlőek: gx-x ' = g y ^ - ) Valóban a modell szerint a centrum körül a kristálytér 
rombos szimmetriát muta t . 
VK -centrumnál az elektroneloszlás a molekulatengely körül — első közelítés-
ben — tengelyszimmetrikusnak tekinthető; ekkor a hiperfinom kölcsönhatási 
állandóra (A) a következő egyszerű formában felírható kifejezés adódik: 
A = a + 6(3-cos 2 9 - 1 ) , (3) 
ahol a az izotróp tag, b a dipól-dipól kölcsönhatásra jellemző érték, S pedig a centrum 
szimmetriatengelye és a külső mágneses tér közötti szög. A értékét a különböző 
szögálláshoz tartozó spektrumok vonal távolságából nyerhetjük. A hat különböző 
irányú FK-centrum közül, ha az alkalmazott külső állandó mágneses tér (//„) iránya 
pl. párhuzamos valamely (100) kristálytani tériránnyal 4 db centrum ( a , ß , y , ö ) 
45°-os szöget és 2 db (г, cp) 90°-os szöget zár be a külső térrel (12. ábra, 2. táblázat). 
A Cl35 és Cl37 azonos spinűek ugyan, de mágneses momentumaik különböznek, 
így C P —Cl35 és Cl37 —Cl37-ból álló VK-centrumok spektrumai hasonlóak lesznek, 
de vonalközben és intenzitásban különbözni fognak. Az ábrán látható intenzív vo-
nalcsoport a C P - C P összeállításból adódik. A vegyes összeállításnál a kétféle 
mágneses momentum miatt megszűnik a dege-
neráció: 16 egyenlő intenzitású vonal jelenik 
meg. 
A F^-centrum elhelyezkedését a kristályban 
a l l . ábra mutatja. Az üres karikák anionokat, 
a fekete körök a kationokat jelölik; a megfele-
lően felvett x' y' z' koordináta rendszerben z' a 
molekulaion tengelye. 
12. ábra 
FK-centrum tengelyének lehetséges irányai 
a kristályban 
Halogén 
11. ábra 
FK-centrum elhelyezkedése a kristály-
ban. A molekulaion tengelye z' irányba 
mutat 
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Ilyen beállítás esetén kétszer annyi centrumhoz tartozik nagy A = a-±-- érték: a 
nagyobb intenzitású vonalak egymástól távolabb helyezkednek el, ezekre a spektrum 
általában jól kiértékelhető. A 90°-os szöggel beálló centrumok vonalai a spektrum 
közepe táján halmozódnak fel (10. ábra). Delbecq, Smaller és Yuster [33] állapítot-
2. táblázat 
H 0 i r á n y a & szög E l o s z l á s 
<100) 45° 90° 
4 
2 
(110) 
0° 
60 
90' 
1 
4 
1 
<111) 35,26° 90° 
3 
3 
ták meg, hogy az X ç molekulaionnak megfelelő optikai sáv maximum helye K.C1-
ban 365 nm-nél van (3. táblázat); a centrum azonosítása polarizációs fénnyel való 
színtelenítéssel cseppfolyós nitrogén hőmérsékleten történt. Kimutat ták továbbá a 
halogén molekulaion termsémája alapján megjósolt gyenge optikai átmenetnek meg-
felelő abszorpciót infravörösben (750 nm-nél). Az azonos centrumhoz való tarto-
zást bizonyította az a tény, hogy az egyik sávban létrehozott dichroizmus a másik 
sávban történő besugárzással megszüntethető. Ez viszont azt jelenti, hogy vagy a 
365 nm-es, vagy a 750 nm-es sávban történő abszorpció olyan gerjesztett állapotot 
idéz elő, amelyből bármelyik (110) irányba reorientálódhatik a centrum. Tekintve, 
3. táblázat 
A n y a g 
neve 
E S R - s p e k t r u m O p t i k a i s p e k t r u m 
I z o t ó p Magsp in 
v o n a t -
s z á m 
vonal-
szélesség 
a + b 
(C) 
и 
(G) 
max he lye 
H (eV) 
félérték-
szélesség 
LiF 19p 1 9 p 1/2 3 12,3 ±0,3 887 59 348 3,65 750 1,65 1,20 
KCl 35C1—:i5Cl 3/2 7 1,34 ±0,03 101 9 365 3,40 750 1,65 
0,81 
0,37 
NaCI 35C1—35C1 3/2 7 4,5 + 0,1 98 9 360 3,46 660 1,89 
KBr « i ß r — 8 1 B r 3/2 7 2,8 + 0,1 455 80 
385 3,22 
750 1.65 
900 1,38 
0,73 
0,26 
KI 127Г 12-J 5/2 11? ? ? 9 
400 3,10 
585 2,12 
800 1,55 
1150 1,08 
0,55 
0,36 
0,22 
0,19 
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hogy a reorientáció igen alacsony hőmérsékleten is végbemegy, további adatot szol-
gáltat ahhoz a megállapításhoz, miszerint a VK -centrum nincs hiányhelyekkel kap-
csolatban; ui. nem valószínű, hogy ilyen alacsony hőmérsékleten a hiányhelyek moz-
gékonyak legyenek. 
Vizsgálták a centrum termikus úton való színtelenedését és megállapították, 
hogy a színtelenedés hőmérséklete erősen függ a szennyezés tartalomtól. (Tiszta 
KCl kristályban ez 130 °K, míg Ag- és Tl-mal szennyezett esetben 200 °K körül 
van). 
Az optikai és paramágneses rezonancia spektrum összehasonlításával más alkáli 
halogenideknél (KBr, LiF, KJ) is megtalálták a Br r , F<r és molekulaion optikai 
átmeneteihez tartozó abszorpciós sávokat [34]. Néhány VK -centrumra vonatkozó 
ESR és optikai spektrum adatot (cseppfolyós nitrogén hőmérsékleten mérve) a 3. 
táblázatban foglaltunk össze. KJ-ban — a másodrendű effektusok vagy más nem 
ismert centrum vonalai miatt — a í r -hoz tartozó centrum rezonancia vonalait nem 
sikerült identifikálni (erre utal a kérdőjel a 3. táblázatban); itt az optikai adatok 
megbízhatóak. 
A LiF Fj"-centrumának ESR spektruma igen széles mágneses tartományt fed 
át ; ez a fluor magok és a kötött lyuk közötti nagy hiperfinom kölcsönhatás ered-
ménye. Ugyancsak a többi alkali halogenid VK-centramával ellentétben a vonal-
szélesség is viszonylag nagy (3. táblázat), ami az F -cen t rum páratlan spinje és a 
centrumot körülvevő szomszédos magok igen erős hiperfinom kölcsönhatására utal. 
Gazzinelli és Mieher [35] majd Daly és Mieher [36] tanulmányozták az Fr-centrum-
hoz kötött lyuk E N D O R spektrumát LiF-ban. Azonkívül, hogy igazolták a már 
elfogadott modellt, megmérték a centrumot körülvevő magok hiperfinom állandóit. 
A megfigyelt értékek értelmezésére legvalószínűbb feltételezés a „zárt héjú" 2p-típusú 
molekulapályák polarizációja volt; ekkor lesz ui. nem zérus spinsűrűség a környező 
magok helyén. Bailey [37] pedig a különböző alkali fluoridok VK-centrumainak 
ESR vonalszélességét vizsgálva megállapította, hogy a vonalszélesség egyenes arány-
ba n van az F,r közvetlen közelében elhelyezkedő alkáli magok (Li, Na, K, Rb) 
mágneses momentumával (a vonalszélességek rendre 12,9; 11; 8,9; 2,6 gauss-nak 
adódnak). 
Castner és Känzig [31] megfigyelték, hogy ha elektronelfogó szennyezést (Tl + , 
A g + , P b + + stb.) építenek be a kristályba, három nagyságrenddel nagyobb F - -
centrum koncentrációt kapnak ugyanolyan besugárzási feltételek mellett, mint tiszta 
kristályban. E szennyező ionok ui. a röntgenezéskor szabaddá vált elektronokat 
megkötik, a lyukak rekombinációs lehetősége csökken; több FK-centrum stabili-
zálódik mint tiszta kristályban, ahol magának a sugárzásnak kell termelnie az elekt-
ronelfogó helyeket, az anion vakanciákat. 
A gondos vizsgálatok szerint [33] az alkalmazott szennyezés nem befolyásolja 
a FK-centrum ESR spektrumát és optikai abszorpcióját; a VK-centrum struktúrája 
független a szennyezéstartalomtól: a kristály intiinsik hibahelyének tekinthető. 
(A szennyezések hatása lumineszcenciában [38, 39, 55] és a rekombinációs folya-
matokban, a FK-centrum színtelenedési hőmérsékletében [33, 40, 41] jut kifejezésre. 
2.3 A Vf -centrum 
Kétvegyértékű alkáli földfémmel (Ca, Ba, Sr) szennyezett KCl és KBr kristá-
lyok ESR és optikai spektrumát Hayes és Nichols [42] vizsgálták részletesen. A szeny-
nyezett és száraz jég hőmérsékletén (195° K) röntgenezett KBr és KCl kristályok ESR 
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jele a VK-centruméhoz hasonló hiperfinom kölcsönhatásra utal: a hetes vonalcsoport 
jelentkezett 1 : 2 : 3 : 4 : 3 : 2 : 1 intenzitás arányokkal ha a külső mágneses tér a kocka-
éllel párhuzamos (27. ábra). A spektrum tehát most is Br^ " és Cljf típusú molekulaion-
nak tulajdonítható, azonban a kristály forgatásával kapott spektrumok alapján most 
csupán három, a kockaéllel párhuzamos centrumirány különböztethető meg egy-
mástól . Ellentétben tehát a lapátló irányú VK-centrummal itt az molekulaion 
(100) irányú. Erre a centrumra — tekintve, hogy az irodalomban eddig használatos 
„Hayes és Nichols-féle VK-típusú centrum" elnevezést túl hosszúnak találtuk — 
a fémszennyezésre is utaló V f jelölést vezettük be [43, 44]. 
4. táblázat 
A n y a g neve 
K J f - s á v ш а х 
h e l y e * 
(nm) 
Színte lene-
dési h ő m . 
Ü K ) 
К У - s á v m a x 
helye (nm)* 
KCl (Ca) 323 236 222 
KCl(Sr) 321 233 222 
KCI(Ba) 335 és 390 231 222 
KBr(Ca) 345 243 275 
KBr(Sr) 345 253 275 
KBr(Ba) 360 és 410 263 275 
* A mérés 77° K-en történt. 
Optikai abszorpció mérések a 195° K-en röntgenezett és alkáliföldfémmel szeny-
nyezett KCl, К Br kristályok esetében a szennyezéstől enyhén függő új sávot (sávokat) 
mutatnak. Az eredményeket Hayes—Nichols mérései alapján a 4. táblázatban fog-
laltuk össze, ahol feltüntettük a megfelelő színtelenedési hőmérsékleteket és a „tiszta" 
kristály K2-sávjához közeli, de a szennyezett kristályokra jellemző ún. K2M-sáv* 
maximum helyeit is, amelyek — a'méréshatáron belül — függetlennek mutatkoznak 
a szennyezés fajtájától . (Ez utóbbi részletesebb tárgyalására a 3.2-ben. majd a 6. 
részben kerül sor.) 
Hasonlóan a VK -centrumnál alkalmazott eljáráshoz, megnézték az abszorpció 
változását polarizált fénnyel való színtelenítés hatására, ebben az esetben (100) irány-
ban polarizált (pl. KCl(Ca) esetén 300—400 nm hullámhossz tartományba eső) szín-
telenítő fény hatására kaptak kettős törést: (100) irányban polarizált mérőfény alkal-
mazásakor az abszorpció kb. 1/3 részére csökkent. A színtelenítő fény hatása az 
ESR spektrumban is megnyilvánult: az (100) irányú centrumok száma Я0||(ЮО) 
alkalmazásával szintén kb. 1/3 részére lecsökkent. 
A hőmérséklet függvényében vizsgálva az összetartozónak vélt rezonancia és op-
tikai spektrumot megállapították, hogy a két jel termikus stabilitása azonos (a 4. 
táblázatban feltüntetett értékek az ESR spektrum eltűnésére is érvényesek). Re-
orientáció is mindkét esetben ugyanannál a hőmérsékletnél lép fel (ez általában 
magasabb, mint a tiszta kristály VK -centrumához tartozó reorientációs hőmérsék-
let). Összefoglalva megállapíthatjuk, hogy a vizsgált kristályoknál kielégítő adat áll 
rendelkezésre arra vonatkozólag, hogy az ESR és optikai spektrum azonos centrum-
tól származik. 
* Ugyancsak a kétértékű fémszennyezésre utaló, általunk bevezetett jelölés. 
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A F^-centrummal kapcsolatos észrevételek: 
a) Hayes és Nichols szerint a F^'-centrum egy halogén és egy alkali vakancia 
helyét foglalja el a rácsban. Az (100) irányú centrum úgy jön létre, hogy egy két-
értékű ion — alkáli vakancia pár melletti ((110) irányú) FA-centrum a pozitív va-
kanciába relaxál (13. ábra). 
KCl [Cal kristály [1001 
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Ca**- vakancia komplex [100] tengelyű Cl2 (Vf)-és F-centrum 
13. ábra 
V™-centrum keletkezése [42] 
b) A szerzők megjegyzik, hogy KCl-nál — a viszonylag nagy vonalszélesség 
miatt — a molekulatengely eltérése az (100) iránytól 2° is lehet. 
c) Feltűnőnek találták, hogy a F£f-centrum vonalszélessége KCl-, ill. KBr-ban 
9,0, ill. 12,0 gauss, szemben a FK-centrumra vonatkozó 1,3, ill. 2,5 gauss értékekkel. 
Ez bizonyos mértékben magyarázható a kristály F^-centrum miatti fesziiléses álla-
potával és a centrumnak a pontos (100) iránytól való eltérésével. 
d) Az a tény, hogy a F£'-Centrumokhoz tartozó abszorpciós sáv rövidebb hul-
lámhosszaknál helyezkedik el. mint a megfelelő (110) irányú VK-centrumoké, a 
megváltozott környezetnek a gerjesztési állapotokra való hatásával magyarázható. 
e) Figyelmet érdemel az a megállapítás is, hogy más kristályokban, sőt KCl(Cd) 
rendszerben sem találtak а jelenlétére utaló spektrumot. NaCl(Ca) rendszeren 
az újabban végzett ESR és abszorpciós mérések [45] azt muta t ják , hogy speciális 
úton tisztított és OH~ mentesen növesztett. 80° К feletti hőmérsékleten röntgene-
zett NaCl(Ca) kristályban mérhető koncentrációban megjelenik a Fíf-centrum. Való-
színűnek látszik, hogy Hayes és Nichols vizsgálataikor vagy a kétértékű alkáliföld-
fém szennyezés kismértékű oldékonysága miatt (pl. Cd esete) nem jelentkezett a 
FjSf-centrum, vagy azért, mert más szennyezők (pl. O H " ) jelenléte miatt hatását 
nem tudta érvényre juttatni. 
f ) Hayes [46] későbbi munkájában megjegyzi, hogy 195° К alatt, így csepp-
folyós nitrogén hőmérsékleten besugárzott KCl, К Br kristályokban F^-centrum 
nem jön létre. Tehát feltételezhető, hogy a röntgensugárzáson kívül egy termikusan 
aktivált folyamat is szükséges a F^-centrum létrehozásához. Ezt a megállapítást 
KCl(Ca)-ra — a későbbiek során (6.2-ben) tárgyalásra kerülő saját , más irányú — 
vizsgálataink is megerősítik. 
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2.4 Egyéb paramágneses (H-, V, -, V,(-centrumok 
Az ún. H-sávot cseppfolyós He hőmérsékleten röntgenezett KCl kristályban 
figyelték meg először [47], majd további optikai [48,49], ESR [50] és E N D O R [51] 
vizsgálatok alapján megállapították, hogy a Я-centrum (ellentétben Seitz feltétele-
zésével, 9a. ábra) egy halogénhelyen (110) irányban elhelyezkedő A2~ halogén mo-
lekulaionnak felel meg (9b. ábra) . A hozzá tar tozó páratlan spin még további köl-
csönhatásban van a szomszédos ionokkal; a központi és a külső párok nem ekvi-
valensek egymással. A másodlagos hiperfinom felhasadásból megállapították, hogy 
a kötött lyuk az idő legnagyobb részében az molekulaionnál tartózkodik és csak 
4—10%-ban található a két szélső mag közelében. 
A Я-centrum az E-centrum komplementerének, kiegészítő centrumának te-
kinthető; egy ép kristálytartományban rekombinációjuk eredménye: tökéletes rács. 
A //-centrum KCl-ban 56° K-on már teljesen kipusztul a kristályból; megállapí-
tották, hogy a bomlás elektronleadás (nem pedig elektronokkal való rekombináció) 
útján történik. A Я-centrum szerepe az alacsony hőmérsékletű színezés mechaniz-
musában rendkívül lényeges. 
Az E-centrum ant imorfjának a VF-centrumnak (9b. ábra) felfedezése LiF-ban 
paramágneses rezonancia módszerrel szintén Känzig nevéhez fűződik [52]. Ezt a 
centrumfajtát már Seitz megjósolta, bár a F, -centrumnak tulajdonította (9a. ábra). 
Akkor jön létre, ha a 77° К hőmérsékleten röntgenezett kristályt 130° К és 220° К 
intervallumba eső hőmérsékletre melegítjük. A defektelektron a Li hiányhely szom-
szédságában levő két fluormagnál kötődik: tehát -centrumként fogható fel, csak-
hogy a hozzá kapcsolódó Li ion hiányhely miatt a molekulatengely „hajlított ' (ezért 
„bent-bond"-centrumnak is hívják). A centrum egy olyan háromszög szimmetriá-
jával rendelkezik, amely valamely {001} síkban helyezkedik el és alapvonala ennek 
megfelelő (110) irányba muta t . Termikus stabilitása nagyobb, mint a F^-centrumé 
a Li hiányhely Coulomb-vonzása miatt. Legújabban VF-centrumot kétértékűvel 
szennyezett NaCl kristályban is kimutattak [45]. 
Mind ez ideig csak LiF-ban tudták létrehozni a paramágneses F-centrumok ne-
gyedik fő t ípusát : a F t-centrumot [53]. A hiperfinom spektrum analíziséből meg-
állapították, hogy a lyuk állapot három fluornál kötődik; ezek egyenlő szárú három-
szög csúcsaiban helyezkednek el valamely {001} síkban és az alapvonal (110) irányú. 
Ez a centrum egy hiányhely párral és egy alkáli hiánnyal kapcsolatos. A centrum-
nak megfelelő ESR jel akkor észlelhető, ha 77° K-on a röntgenezett kristályt 20° K-ra 
lehűtjük. Irreverzibilis változás a centrum koncentrációban csak 130° K-nál követ-
kezik be, és 205° K-nál a F t-centrum véglegesen eltűnik. A F,-centrum modellje 
megfelel annak a modellnek, amelyet Seitz a F,-centrumra javasolt (9a. ábra). (Meg-
jegyezzük, hogy éppen LiF-ban nem található meg a KBr és KCl-ban jelentkező 
F4 optikai sávval analóg viselkedésű sáv.) 
Nem tulajdonítható puszta véletlennek az, hogy éppen LiF-ban sikerült eddig 
a legtöbb F-centrumot ESR módszerrel meghatározni, ui. a természetben csak egy-
fajta E19 izotóp fordul elő (magspinje 1/2) és így a viszonylag egyszerű, jól feloldott 
hiperfinom struktúra lehetőséget ad a még komplikáltabb centrumok interpretálá-
sára is. 
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3. V-típusú centrumok KCI-ban 
A nem paramágneses F-típusú centrumok áttekintése különböző kr is tá lyoktan 
ezek szövevényessége és nagy száma miatt túlnőne e dolgozat keretén. Tekintve, hogy 
méréseinket KCl kristályokon végeztük, ezért csupán ennek F-centrumairól adunk 
áttekintést. 
3.1 Tiszta КС! kristály V-típusú centrumai 
Az ionizáló sugárzás által létrehozott színcentrumok típusai és ezek koncentrá-
ciója függ a besugárzás hőmérsékletétől. A régebbi vizsgálatokat technikai okokra 
visszavezethetően cseppfolyós hélium (4° K) , cseppfolyós nitrogén (77° K), száraz-
jég (195° K) és szobahőmérsékleten (300° K) végezték. Ú jabban a viszonylag nagy 
hőmérséklet-intervallumokat átfogó hőmérséklet-stabilizátorokkal lehetőség nyílt 
egyrészt a termikus átalakulások folyamatos megfigyelésére, másrészt valamely cent-
rum képződési hőmérsékletének meghatározására. 
A F-típusú centrumok legnagyobb része diamágneses. Szerencsés körülménynek 
számít, ha egy ilyen centrum valamely jól ismert paramágneses centrummal hozható 
kapcsolatba; így összetartozásuk analíziséből következtetni lehet a diamágneses 
centrum szerkezetére (pl. a Vx- és / / -centrum kapcsolatából a Vx-centrum szerke-
zetére [54, 55, 56]). A következőkben röviden ismertetjük a különböző hőmérséklete-
ken keletkező F-típusú centrumokat. 
Tekintve, hogy 20° К alatt ionmozgásról nem igen beszélhetünk, ez alatti hő-
mérsékleten történő röntgenezés hatását jól „konzerválják" a sugárzás hatására ke-
letkezett rácshibák. 4° К közelében főként Frenkel-típusú rácshibák: intersticiumok 
és hiányhelyek jönnek létre. Az ennek eredményeként kialakuló, egymást kiegészítő 
(komplementer) centrumok [47 ,57 ,58 ,59 ,60 ,61 ] lehetnek: 
a) elektronnal közömbösített halogén vakancia (F-centrum) és intersticiális ha-
logén atom (#-centrum)-pár; 
b) halogén vakancia (a-centrum) és intersticiális halogén ion (Fcentrum)-pár. 
Ezek rekombinációja — más hibákat nem véve tekintetbe — tökéletes kris-
tályt eredményez. (A lyuk / /-centrumon kívül még VK-centrum formájában is kö-
tődhetik.) 
Hosszabb ideig tartó röntgenezés a / / ' -centrum [62] kialakulásához vezet, amely-
nek koncentrációja hosszantartó besugárzás után is együtt nő az F-centrum koncent-
rációjával; ez lesz tehát az F-komplementer centruma (újabban ezeket Я-centrumok 
csoportosulásának vélik [63]). 
A kristályt melegítve a közömbösödési folyamat az intersticiális ion, ill. atom 
nagy mozgékonysága miatt már 20°, ill. 30° K-on megindul [64. 65, 66]. 
Az ionizáló sugárzás hatása magasabb hőmérsékleteken m á r sokkal nehezebben 
áttekinthető: az F-sáv növekedését a besugárzás folyamán a F-típusú centrumok 
változatos sokasága kíséri [25, 26, 47, 67, 68, 69]. így 80° К körüli hőmérsékleten 
már rövid ideig (pl. 30 percig) tartó besugárzásnál az F-sáv gerjesztett állapotával 
kapcsolatos K-sáv és az F '-sáv mellett megjelennek (növekvő hullámhpssz szerint 
rendre) a VK-, F4-, F7-, F4- és V2-sávok (14. ábra) [62]. Hosszantartó besugárzásra 
a F2- és F4-sávok egy 240 n m körül megjelenő sávba alakulnak át ; jelölése: F(240). 
Megtaláljuk még az AZ-sávot és az F-centrum második gerjesztett állapotát jelentő 
Ly-sávot is. 
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Magasabb hőmérsékleten a diffúziós folyamatok számottevően megváltoztat-
j á k a sugárzás pr imer hatására kiváltot t folyamatokat. Ez az oka annak , hogy 200° К 
feletti hőmérséklet-tartományban viszonylag nagy koncentrációban jönnek létre az 
elsődleges F-aggregátumok: A/-, Rx-, R2- és A-centrumok [70]. Itoh [56] mérései 
szerint a F-sávok közül a 200° К körüli hőmérséklet tartományban legjelentősebb a 
F(240)-sáv, amely a polarizációs mérések szerint (100) irányítottsággal rendelkezik. 
10. 
foionenergia (eV) 
hullámhossz (nm) 
14. ábra 
80 К hőmérsékleten röntgenezett „tiszta" KCl kristály abszorpciója, a) 30 perces. 
b) 9,5 órás és c) 52 órás röntgenezési időnek felel meg [62] 
Létrejön még ezen a hőmérsékleten a F,-sáv is. A F(240)-sávhoz tartozó centrum 
21° K-on UV besugárzás hatására //-centrummá alakítható, amiből az előbbi cent-
rum intersticiális jellegére következtethetünk. Ugyancsak erre utal a színezés hatá-
sára a folyási ha tá r megnövekedése is [71—79]. Ez azt jelenti, hogy gyakorlatilag 
az egész színezési tartományban a diszlokációk mozgását akadályozó intersticiumok 
jönnek létre. Frenkel párok keletkezésére utalnak (5—300° К hőmérséklet tar to-
mányban) az ú j a b b sűrűség- és rácsparaméterváltozás mérések is [80—83]. 
Szobahőmérsékleten rövid ideig tartó besugárzás esetén a F2-centrum jön létre; 
hosszabb besugárzási időre pedig a F3-sáv kíséri az F-növekedését az UV tar to-
mányban. A F3-centrumot Lüty [84] javaslatára sokáig az O H - szennyezés tartalom-
mal kapcsolatos centrumnak tar tot ták. A későbbi színtelenedési [85, 106] és ion-
vezetőképesség [86] mérések és abszorpciós hullámhosszal kapcsolatos megfontolá-
sok* alapján feltételezték, hogy a F3-centrum két anion és egy kation helyet elfoglaló 
Cljf molekula ion. 
* Hersh [87] oldatok spektrumát vizsgálta és megállapította, hogy pl. a KCl kristályban a 
F2—F3-sávok hullámhossz-tartománya megegyezik az oldatban levő trihalogén (X( i molekula 
ion abszorpciójával. Igen jó egyezés adódik az oldatban előforduló X f , ill. X° és a kristálybeli 
FK-típusú, ill. F,-centrumok abszorpciója között is. 
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5. táblázat 
Sáv m a x i m u m 
R t g besu-
gá rzás ideje 
(óra) 
Ke le tkezés i 
h ő m é r s é k l e t 
P K ) 
Eltűnési 
hőmérsékle t 
P K ) 
C e n t r u m hu l l ámhossz 
(nm) 
mérési h ő -
mérsék le t 
P K ) 
S t r u k t ú r a 
I r ány í -
t o t t s á g 
H 
H' 
VK 
К 
330 
245 
365 
750 
356 
5 
5 
77 
77 
-=10 
=-10 
~ 0 , 5 
5 
5 
5—77 
77 
30—50 
? 
130—200 
100—115 
X3 egy halogén 
helyen 
H csoportosulás 
X3 két halogén 
helyen 
X° egy halogén 
helyen 
<110)* 
7 
<110)* 
(110)** 
v2 
v3 
v t 
V(240) 
V, 
230 
212 
254 
240 
300 
300 
300 
77 
77 
77 
~ 0 , 5 
> 1 
~ 0 , 5 
> 6 
- 0 , 5 
80—300 
230—? 
77 
77—200 
77 
240—370 
400 
? 
? 
? 
X3 ? 
Хз két halogén és 
egy alkáli helyen? 
7 
X3 diintersticiális? 
7 
(100)? 
7 
9 
<100) 
7 
I 
177 
195 
5 
5 
~ 1 
~ 1 
5 
77 
5 
20—30 
200 
20—30 
X~ h iány hely 
X~ intersticiális 
helyen 
— 
* ESR-val meghatározott irányok. 
** Polarizált fénnyel meghatározott irány (csak 17° К alatt észlelhető). 
A szobahőmérsékleti besugárzást kísérő felkeményedést okozó Frenkel-típusú 
hibáknak megfelelő centrumot az optika ispektrumban mind ez ideig nem talál tak; 
ez a sáv ui. hosszabb besugárzási időkre is együtt nőne az F-sáv val. ennek a krité-
riumnak a F3-sáv nem tesz eleget. A tiszta KCl kristályban fellépő és a színezésben 
szerepet já tszó — főleg F-típusú — centrumokat az 5. táblázatban foglaltuk össze; 
láthatjuk, hogy ismereteink (főleg) a nem paramágneses centrumokra vonatkozólag 
még eléggé bizonytalanok és hiányosak (amire az adott helyen feltüntetett kérdő-
jel utal). 
3.2 Ca++-mal szennyezett KCl kristály V-típusú centrumai 
A kétértékű szennyezések 5° és 80° К közötti hőmérséklet tartományban nem 
befolyásolják a tiszta KCl-ban fellépő sávok helyzetét, új sáv létrehozását sem ered-
ményezik; hatásuk csupán az F-centrum képződésének mértékére és ennek termikus 
stabilitására van [62, 88, 89, 90]. (KBr-ban már 80° K-on fellépnek a szennyezésre 
jellemző új sávok [91]). 
A kétértékű alkáliföldfémmel (Ca, Ba, Sr) szennyezett és 195° K-on besugárzott 
(50 kV, 50 mA 40 perc) KCl (és KBr) kristályok UV abszorpcióját — mint már a 
2.3-ban említettük — Hayes és Nichols [42] mérték először, a 200 nm feletti tarto-
mányban (4. táblázat). Az F-, K- és az alkalmazott szennyezés típusra jellemző 
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K^-sávon kívül kismértékben a F f - s á v jelenik meg; a K^-sáv a rövidebb hullám-
hosszak felé tolódott a tiszta kristálybeli F2-höz képest. 
Crawford és Nelson [92] KCl(Ca) kristályban Hayes és Nichols [42] által meg-
állapított hullámhosszaktól egy-két nm-es eltéréssel kapta meg a és Ff -sávoka t . 
Hőkezelés és F-fénnyel való megvilágítás hatását vizsgálták 195 °K hőmérsékleten*. 
Megállapították, hogy F^-sáv termikus leépülése a F^-sáv növekedését idézi elő; 
a kristályt ú j ra lehűtve 195° K - r a és F-fénnyel bevilágítva a F^- sáv visszaalakul a 
F£'-sávba. Ellentétben Hayes és Nichols modelljével (13. ábra), ők a Fjf-centrumot 
egy izolált pozitív ionhiányhely és egy halogén helyét elfoglaló (100) irányú Cl.f 
molekulaionnak tekintették. A fenti jelenség értelmezésére pedig feltételezték, hogy 
a F^-centrum: Cl" molekula** egy ionhiánypár helyén. A Fff termikus bomlá-
sával szerintük tehát egy Cl" molekula keletkezik, miközben egy elektron szaba-
dul fel : 
(С1<г)(1оо) — (С1§)/юо> + e~. (4) 
Az (100) i rányú Cl" molekula, az F-sávban való megvilágítás hatására szabaddá 
vált elektron elfogásával visszaalakulhat Cl^ azaz F^-centrummá. 
Crawford és Nelson kísérleteik értelmezésénél nem tudtak választ adni arra a 
kérdésre, hogy mi történik a F^-centrum termikus bomlásakor felszabaduló elekt-
ronnal. Adósok maradnak a F ^ - s á v részletesebb vizsgálatával: hogyan kapcsolódik 
ez a szobahőmérsékleten tö r ténő röntgenezéskor keletkező sávokhoz. Kétségtelen 
érdemük, hogy ők javasolják először: a F^-centrum képződése során felszabaduló 
negatív ionhiányhely F-centrum forrása lehet (1. bővebben a 4.2. pontban). 
A szobahőmérsékleten röntgenezett és kétértékű alkáli földfémmel szennyezett 
KCl kristály abszorpciójára vonatkozólag kevés adat áll rendelkezésünkre. Damm és 
Tompkins [94] kis koncentrációban (3-10~~3mol%) S r + + -ma l szennyezett kristályok 
UV abszorpcióját vizsgálva megállapította: 
a) Abszorpcióban eltérés adódik a tiszta kristályhoz képest : összetett sáv jön 
létre, amelynek maximuma 220—227 nm között változik a besugárzási időtől füg-
gően. 
b) A színezés első szakaszában a hosszabb hullámhosszúságú komponens — ál-
taluk F2-nek nevezett sáv, a későbbiek folyamán pedig a F3-sáv dominál; F2-sáv 
nagysága a bevitt szennyezéstartalomtól függ, a F3 ettől független. 
c) A F2-centrum másodrendű kinetikával bomlik mind optikailag (F-fény ha-
tására), mind termikusan; mindkét esetben feltehetőleg ugyanaz a mechanizmus 
játszik szerepet. 
d) F- és F2-centrumok színtelenedési görbéje alkalmas faktor segítségével fe-
désbe hozható. Az F- és F2-centrumok tehát szoros kapcsolatban vannak egy-
mással: Az F-ből kiszabaduló elektron nagy valószínűséggel a F2-centrumnál esik 
fogságba. 
Liszicin [95] újabb mérései is alátámasztják a b) pontban megállapítottakat. 
Hasonló eredményt kapott KBr(Sr) esetében is. Mint érdekességet említi meg, 
hogy NaCl(Ca)-nál éppen az eddig F2-nek nevezett sáv helyzete független a szennye-
* Különlegesen tiszta alapanyagból kiindulva KBr(Ca)-on Itoh éslkeya (93) végeztek hasonló 
vizsgálatokat. 
** А К,"-sávnak hullámhossz szerinti megfontolások alapján (87) inkább Cl3"" molekulaion 
felel meg. 
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zéstartalomtól. Liszicin a F2-sávot KCl(Sr)- és KBr(Sr)-ban a kristályban a két-
értékű szennyezés miatt nagyszámban jelenlevő kation vakanciában helyet foglaló 
halogénnel hozza kapcsolatba és két defektelektront kö tő centrumnak tekinti. A V2-
sáv eltérő viselkedését NaCl-ben Liszicin úgy magyarázza, hogy itt a halogén be-
fordulása kation vakanciába — a tekintélyes anion-kation rádiusz viszony (1,35) 
miatt — nehezebb.* 
Az eddigi eredmények alapján úgy tűnik, mintha nem lenne összefüggés a 
Hayes—Nichols és Crawford—Nelson által 200° К hőmérséklet körül röntgenezett. 
kétértékű alkáli földfémmel szennyezett kristályok abszorpciója és a szobahőmérsék-
leten történő röntgenezés hatása között. Bár Damm és Tompkins által F2-nek ne-
vezett sáv rövidebb hullámhosszaknál jelentkezett mint a tiszta kristályhoz tartozó 
F2-sáv, ezt ők nem tekintették említésre méltó különbségnek. (Ennek oka az alkal-
mazott szennyezés kis koncentrációja, vagy a kristályban egyéb (pl. O H " ) szennye-
zőknek a kétértékűeket kompenzáló hatása is lehet.) 
Már itt utalunk arra, hogy vizsgálataink egyik eredménye éppen az, hogy elég 
nagy kalciumkoncentráció mellett (2 • 10~2 mol%), szobahőmérsékleti besugárzás ese-
tén — a színezés kezdeti szakaszában — az UV tar tományban ugyanaz a F^-sáv 
jön létre nagy intenzitással, mint amit Hayes—Nichols és Crawford—Nelson jóval 
kisebb mértékben kaptak 195° K-on történő röntgenezés mellett. 
Megemlítjük még, hogy KBr(Ca) rendszeren végzett vizsgálatok szerint [91] a 
szobahőmérsékleten besugárzott kristályok két stabilis, kétértékű szennyezéssel kap-
csolatos sávot mutatnak az UV tartományban (D1, ill. Df) és ezekre polarizációs 
mérések alapján állítottak modellt: a D1 (110) a Z>2 pedig <1C0) tengelyirányú Cl-f 
molekulaionnak felel meg egy Cl~ ion helyén. 
4. A színezés mechanizmusáról 
4.1 Tiszta kristály színeződése 
Már régen felfigyeltek arra a tényre, hogy az ionizáló sugárzás hatására létre-
jö t t F-centrum koncentráció lényegesen nagyobb lehet, mint a termodinamikailag 
a kristályban jelen levő negatív ionhiányhelyek száma. Azt is megállapították, hogy 
a röntgensugárzás hatására a kristályok sűrűsége lecsökken; a változást kezdet-
ben Schottky hibahelyek keletkezésével magyarázták [96]. Miután megállapították, 
hogy a kristály alacsony hőmérsékleten is színeződik, Seitz az egyszerű diffúziós 
kép helyett a színezhctősé~ct a diszlokációkkal hozta kapcsolatba. Ez a felfogás is 
tarthatatlanná vált, amikor bebizonyosodott, hogy igen nagy tisztaságú kristályok-
nál (5°-tól 80° К tartományban) a színezhetőség nem függ a deformáció mértékétől, 
a kristály diszlokációtartalmától [97, 98, 99]. Ennek oka lehet ugyan az is, hogy a 
diszlokáció közvetlen közelében levő F-centrumok e módszerrel kimutathatatlan kon-
centrációban vannak jelen [100]. 
Az intersticiális centrumok felfedezése, az ezek létezését alátámasztó sűrűség 
és keménység mérések más irányba, az alapcsony hőmérsékleten különösen egyszerű 
struktúrájú Frenkel-típusú hibák jelenlétére terelték a figyelmet. Varley [101], Klick 
* Ezt a magyarázatot nem tartjuk elfogadhatónak, ui. legújabb vizsgálatok szerint [45] a 
-centrum NaCl(Ca)-ban is létrejön. 
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[102], Howard és munkatársai [103], Williams [104] és a legutóbbi időben Pooley 
[105] és Hersli [106] javasol tak különböző lehetőségeket intersticiális halogén kelet-
kezésére. Az utóbbi két szerző szerint a halogén ion egy kétszeresen negatív ger-
jesztett halogén molekula (áf2=;c) sugárzás nélküli átmenetekor felszabaduló energia 
árán kerül intersticiális helyzetbe; az előbbi szerzők elektronjától megfosztott halo-
gén (egyszeresen vagy többszörösen ionizált halogén ion) feltételezéséből indulnak 
ki. A Williams által módosítot t Klick-féle mechanizmus inkább KCl-ra nyert iga-
zolást [58, 107, 108] és KJ- ra nem volt alkalmazható, míg a Pooley—Hers-elmélet 
jól magyarázza azt a tényt, hogy 80° К a la t t a KJ gyakorlatilag nem színezhető [109]. 
A Pooley—Hersh-féle mechanizmust t ámogató [110] cikkek mellett megjelennek az 
ezzel ellentmondó dolgózatok [111] is. Jelenleg még nem vagyunk abban a helyzet-
ben, hogy állást foglalhassunk valamelyik elmélet igaza mellett. 
Megjegyezzük még, hogy mivel intersticiálisok hosszabb besugárzás esetében 
magasabb hőmérsékleten is létrejönnek a kristályban, várható, hogy ebben a sza-
kaszban az alacsony hőmérsékletre kidolgozott színezési mechanizmus a szoba-
hőmérsékleten lezajló pr imér folyamatokat is értelmezni tudja. Erre utal pl. az a 
jelenség, hogy a Я-cent rum átmenetileg (10gsec-os élettartammal) szobahőmér-
sékleten is létrejön [112]. Azzal a jelenséggel, hogy alacsony hőmérsékleten stabilis 
centrumok átmenetileg — rövid élettartammal — magasabb hőmérsékleten is létre-
jönnek, a Fjf-centrummal kapcsolatban mi is találkoztunk (6.11). 
4.2 KCl(Ca) színezésével kapcsolatos előzmények 
Gordon és Novick [113] szobahőmérsékleten besugárzott NaCl kristályok rönt-
genezésénél figyelt fel először a színezési görbe jellegzetes alakjára. Megállapította, 
hogy ez két szakaszra bon tha tó : gyorsan emelkedő (ún. első, vagy gyors) és a na-
gyobb dózisoknál fellépő lassan emelkedő (ún. második) szakaszra. Szobahőmérsék-
leten tö r ténő röntgenezésnél az első szakasz meredeksége erősen függ a szennyezés-
től, így pl. a kétértékű alkaliföldfém szennyezések megnövelik az első szakasz mere-
dekségét: ezek hatására a kristály könnyebben színeződik. E jelenséget NaCl kris-
tályon kívül főként KCl-on vizsgálták [114, 115]. A 20. ábrán kb. két nagyságrend-
ben eltérő C a + + szennyezést tartalmazó K C l kristályok színezési görbéjét mutatjuk 
be. Arra , hogy a szobahőmérséklet körüli színezés első szakaszában lényegében más 
folyamat játszódik le, min t a második szakaszban, a sűrűség [116] és keménység mé-
rések [73, 77] is utalnak. Megállapították, hogy 
a) a színezés kezdeti szakaszában a sűrűség lényegesen kevesebbet változik 
mint a második szakaszban; ez különösen feltűnő veit C a + + szennyezés esetében, 
amikor is igen kicsiny sűrűségváltozás mellett igen nagy F-centrum koncentráció je-
lentkezett; 
b) a színezés kezdeti szakaszában az F-centrum képződés nem jár lényeges 
keményedéssel, ami arra utal, hogy a színezés kezdetén intersticiumok nem jönnek 
létre. C a + + szennyezés esetén itt is változás volt észlelhető: növekvő szennyezés 
koncentrációval ugyanazon besugárzási dózisra megnő azoknak az F-centrumok-
nak a száma, amelyekhez tartozó — lyukat stabilizáló — centrumok nem vesznek 
részt a kristály felkeményedésében. 
Már régebben megállapították, hogy a kétértékű szennyező ionok egy része 
szubsztitúciósan épül be az alkálihalogenid rácsba. Az elektromos semlegesség fel-
tétele megköveteli, hogy a beépült kétértékű ionokkal azonos számú pozitív vakancia 
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is jelen legyen az egyébként tiszta kristályban.* A kétértékű szennyezés megnöveli 
tehát a kristályban a mozgékonyabb töltéshordozók (a pozitív ionhiányhelyek szá-
mát); a bevitt szennyezés koncentrációra az alacsonyabb hőmérséklethez tar tozó 
— éppen ezek miatt megnövekedett — ionvezetés mértékéből következtethetünk 
[117, 118]. 
A kétértékű ionok és pozitív vakanciák vagy izoláltan, vagy — az erős Coulomb-
vonzás miatt — ( ( 4 0 ) vagy (100) irányú) asszociátumokban (komplexekben) he-
lyezkednek el a rácsban a hőmérséklettől függően [118, 119, 120, 121], sőt szoba-
hőmérséklet közelében az asszociátumok nagyobb csoportosulásai (pl. trimérek [122]) 
is megjelennek. 
Minthogy termodinamikai egyensúly esetén a pozitív és negatív vakanciák mol-
törtjeinek szorzata valamely kristálynál adott hőmérsékleten állandó [118], kétértékű 
szennyezés esetén, amikor a szennyező ionokkal azonos számú pozitív vakancia 
van jelen a kristályban: a negatív ionhiányhely koncentráció jóval kisebb lesz mint 
tiszta kristályban. E szerint — a tapasztalattal szemben — azt várnánk, hogy két-
értékű szennyezés hatására a negatív hiányhelyekkel kapcsolatos centrumok — az 
E-centrumok — számában csökkenés álljon be. Ez az ellentmondás és a kétértékű 
szennyezést tartalmazó kristályban található paramágneses cent rum: az (100) irányú 
F^-centrumnak a felfedezése vezette Crawfordot és Nelsont [92] arra a gondolatra, 
hogy az E-centrum keltésének mechanizmusát — 195° К hőmérsékleten — össze-
kapcsolja a -centrum jelenlétével a kristályban. Szerintük egy izolált pozitív va-
kancia mellett keltett (110) irányú Vh -centrum befordul az (100) irányba, és az így 
keletkező negatív ionhiányhely a relaxációs energia árán eldiffundál, majd elektront 
befogva E-centrummá alakul. 
Míg NaCl kristálynál valóban sok jel mutat arra, hogy az E-centrum képződés 
a színezés kezdeti szakaszában az izolált pozitív vakanciák kai van kapcsolatban 
[77, 123, 124], addig a KCl kristálynál úgy tűnik, hogy inkább a szennyező ion-
pozitív vakancia párok játszanak szerepet. Beltrami és munkatársai végeztek ezzel 
kapcsolatos méréseket [125]. Ionos termoáram (ITC) méréstechnikát [126] alkal-
maztak és megállapították, hogy KCl(Sr) kristályban röntgenezés hatására a dipol-
koncentráció: a Sr + + -vakanc ia komplexek száma az E-centrum koncentrációnak 
megfelelő mértékben lecsökkent, ami arra utal, hogy E-centrumok keletkezésekor a 
dipolok száma csökken. 
Vizsgálatainkban kiindulópontként elfogadjuk a Crawford- és Nelson-féle me-
chanizmust a 195° К hőmérsékleten történő színezésre, a -centrum keletkezésére. 
Ugyanekkor tisztázni kívánjuk az OH~ mentesen növesztett KCl(Ca) rendszerben 
a F^-centrummal kapcsolatos problémákat és szobahőmérsékleten a színezés kez-
deti szakaszaiban lejátszódó folyamatokat; célunk, hogy bővebb ismereteket sze-
rezzünk a létrejött diamágneses centrumokról. 
* Amennyiben más, negativ (pl O H - ) ionok is vannak jelen, akkor ezek reagálva a kétvegy-
értékü szennyezőkkel, kompenzálják a fölös pozitív töltést. Ezért ha az a célunk, hogy a kétértékű 
szennyezéssel a pozitív ionhiányhelyek számát szaporítsuk, akkor gondoskodnunk kell az alap-
anyag megfelelő tisztaságáról. 
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II. Az alkalmazott vizsgálati módszerek és eredmények 
5. Kísérleti eljárások 
5.1 OH mentes KCl egykristály előállítása és szennyezettségének meghatározása 
Mivel a kétértékű ( C a + + ) szennyezés hatását kívánjuk vizsgálni KCl kristály 
röntgensugárzással történő színezésekor, gondoskodnunk kellett arról, hogy minél 
tisztább alapanyagból induljunk ki; különösen a kétértékű ionokkal reagáló, leg-
gyakrabban előforduló OH~ szennyezést kellett távol tartani. 
Az igen nagy tisztaságú alkali halogenid egykristályok előállítása érdekében 
intézetünkben bevezetett többféle (kémiai, zónaolvasztásos, vákuum-párologtatásos) 
módszer közül a KCl-nál hatásosan alkalmazható zónaolvasztásos eljárást használ-
tuk. Ez a módszer akkor alkalmazható, ha az olvadék nem nedvesíti a tégely falát. 
E célból legtöbben halogén-gázzal kezelik az olvadékot [127, 128,27]. aminek kö-
vetkeztében egyrészt az olvadék az oxigéntartalmú gyökötől (pl. az OH~-tól) men-
tes lesz, másrészt mivel a halogén az olvadékban oldódik, az olvadék felületi ener-
giája olyan mértékben megváltozik, hogy az a tégelyfalat többé már nem nedvesíti. 
Eljárásunknál Leb! és Trnkához [129] hasonlóan ehhez széntetrakloridot. kiindu-
lási anyagként pedig p.a. KCl-ot használtunk. 
15. ábra 
Az olvadék kezelése CCI4-el, sematikus 
ábrázolás. 1. argonpalack; 2. CCl4-ot 
tartalmazó edény; 3. kvarckapilláris; 
4. kvarcampulla; 5. olvadék; 6. kályha; 
7. elszívó 
— O Ô 
с 
\ 
16. ábra. A zónázó be-
rendezés sematikus 
rajza. 1. a le- és felfelé 
mozgást végző ten-
gely; 2. védő üvegcső; 
3. kvarcampulla; 
4. fűtőspirális 
Az anyagot befogadó (suprasyl) kvarc-ampullát először 1000е С hőmérsékleten 
egy kvarc kapilláris csövön keresztül (99, 98% tisztaságú) argon és (háromszor 
desztillált) széntetraklorid gázáramával öblögettük át (15. ábra) olvadék nélkül. 
A széntetraklorid elbomlik és az ampulla falán 5—10 percen belül vékony szénréteg 
képződik; a gázalakú bomlástermékeket pedig elszívjuk. Ez a kezelés a kvarc felü-
V - T Í P U S Ú CENTRUMOK VIZSGÁLATA K C l ( C a ) RENDSZERBEN 8 7 
létén levő OH~ gyököket leköti és ezáltal megakadályozza ezeknek az olvadékba 
jutását. Az ampullát gázáram mellett hűtjük le, majd KCl porral megtöltjük. 
A KCl port az előbbi berendezésben (15. ábra) gázáram mellett megolvasztjuk, 
majd a (3) kapillárist az ampulla aljára vezetjük, úgy hogy az A r + CC14-keverék 
át jár ja az olvadékot. Az eljárás mindaddig tart, amíg az olvadék a kvarcot már nem 
nedvesíti; ekkor az ampullát leforrasztjuk és kampóval látjuk el, majd az olvadékot a 
kályhával együtt lehűtjük. 
A hideg ampullát azután a függőleges elrendezésű zónázó berendezésbe (16. 
ábra) helyezzük. A hirtelen hőmérsékletváltozások elkerülése végett a kerámia-testű 
zónázó kályha fölé és alá üvegcsövet illesztünk. Az ampulla süllyedésének sebessége 
1 mm/perc volt, felhúzása kb. 10 sec-ot vett igénybe. A zóna szélessége kb. 30 m m , 
a zónázott hossz kb. 240 mm volt. A vertikális zónázási módszer előnye az olvadék 
hatékony keverésén kívül az, hogy a gőztéren keresztül történő visszaszennyeződés 
kismértékű. További előny még az, hogy a többször zónázott anyagból ugyanabban 
az ampullában megfelelő (1—6 mm/óra) süllyesztési sebességgel, Bridgmann-módszer-
rel egykristály növeszthető. 
A szennyezett kristályokat a fent leírt módon növesztettük, zónázott alapanyag-
ból. A megfelelő mennyiségű szennyezőt az olvadékhoz adtuk hozzá. A zónázó 
kályhában való növesztés viszonylag homogén szennyezéseloszlást eredményez. 
A tisztaság mértékét ionvezetőképesség méréssel állapítottuk meg. A méréshez 
alkalmazott berendezésben argongáz atmoszférát és nagytisztaságú grafitelektró-
dokat használhatunk. Ideálisan tiszta kristályban csak az egyébként magas hőmér-
sékleten jelentkező ún. intrinszik ionvezetés tar tomány (17. ábra, féllogaritmikus 
koordináta rendszerben ábrázolt (1) 
egyenes) lépne fel. Kétértékű szennye- „ 2.5 2 1.5 скг' tier3 
zés hatására azonban —- tekintve, hogy 
a tiszta kristályhoz képest jóval na-
gyobb a mozgékony kationvakanciák 
száma — alacsonyabb hőmérsékleten 
is viszonylag jelentős ionáram tapasz-
talható. Az intrinszik vezetés egyene-
sétől való eltérés — a törési pont 
helye — tehát függ a szennyezés-tarta-
lomtól; ezért a kisebb meredekségű sza-
kaszt extrinszik tartománynak nevez-
zük. Ez általában egyenes szakaszok-
ból áll, ami különböző asszociátumok 
keletkezésére utal [121]. A kétértékű 
szennyezés koncentrációt az extrinszik 
tartomány felső szakaszából (pl. 17. 
ábra 2, iíl. 3) határozzuk meg, ahol a 
szennyezés-vakanciapárok disszociálva 
vannak. (A vázolt ionvezetéses módszerrel kimutatható legkisebb eltérő vegyértékű 
szennyezés-koncentráció kb. 10~6mol%.) A 20. ábrán bemutatott színezési gör-
bék felvételénél használt kristályok szennyezéstartalmát is ionvezetés mérésből a 
[128]-ban közölt kalibrációs görbe felhasználásával határoztuk meg. A kevésbé szí-
nezhető viszonylag „tiszta" kristályt 35-szöri zónázás után, a másikat az olvadék-
hoz 0.1%CaCl2 hozzáadásával növesztettük; vizsgálatainkat ez utóbbin végeztük. 
W0 500 600 'С 
17. ábra 
Ionvezetőképesség a hőmérséklet reciprokának 
függvényében. (1) intrinszik vezetés egyenese; 
(2) ÍO"6 mol % CaCb-hoz tartozó értékek; 
(3) 2 .10 - 2 mol % CaCb esetén fellépő ionáram 
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A megfelelő kétértékű szennyezés-tartalmat a 17. ábra 2, ill. 3 görbéjéből határoz-
tuk meg; a tiszta kristályra 10~8mol%, a CaCE-dal szennyezettre pedig 2• 10 - 2 
mol% adódot t . 
Kristályaink O H - mentességét abszorpcióméréssel ellenőriztük: nem jelentke-
zett az OH~-nak megfelelő abszorpció 204 nm-nél. Nem volt észlelhető az ill. 
Tl+ szennyezésnek (250 nm, ill. 247 nm-nél) megfelelő abszorpciós sáv sem. Eszerint 
10~ âmol%-nàl kisebb koncentrációban lehetnek ezek a szennyezők jelen a kris-
tályban. 
5.2 A kriosztát és a hőmérséklet-szabályozó felépítése 
Különböző hőmérsékleteken történő színezés és abszorpciós vizsgálatok elvég-
zéséhez olyan kriosztát és szabályozó építése vált szükségessé, amelynek segítségé-
vel 80—380° К (tehát 300° K-t átfogó) hőmérséklet-tartományban tetszőleges, stabi-
lis hőmérsékleten tar that juk a vizsgálandó kristályt, 
vagy hőmérsékletét az idő függvényében lineárisan 
változtathatjuk. 
A kriosztát felépítését a 18. ábra mutat ja . 
A köpenyt képező sárgaréz henger az abszorpció 
mérésekhez 32 mm átmérőjű kvarc ablakkal van 
ellátva, erre merőlegesen pedig röntgenbesugárzás-
hoz vékony uviol ablakokat helyeztünk el. (A be-
rendezés lumineszcencia méréshez is alkalmas.) 
A henger felső pereméhez csatlakozik 0-gyűrű tö-
mítéssel az újezüstből készült kristálytartó, amely-
nek belső csövébe kerül a cseppfolyós nitrogén. 
A vékonyfalú újezüst cső rossz hővezető, úgyhogy 
az ábrán látható elrendezésben a csatlakozóhelyek 
(tömítés, termoelem átvezetés) már szobahőmérsék-
leten maradnak . 
A lezárt újezüst cső aljára egy vékonyfalú U-
alakban meghajlított sárgaréz cső van forrasztva; 
ennek alsó felében 2 ohmos szigetelt konstantán 
fűtőspirál helyezkedik el, amelynek kivezetéseit a 
18. ábrán nyíllal jelöltük. A megfelelő nyílással 
ellátott 1 mm vastag U-alakú csőre forrasztott vö-
rösréz síklapra helyezzük a kristályt, melyet egy 
vörösréz keret rögzít. A szabályozó termoelem 
(18. ábrán a jobb oldali) forrasztási helye a fűtő-
spirál és a hűtőtartály között félúton helyezkedik 
el, míg a (bal oldali) mérőtermoelem a kristályt 
rögzítő vörösrézlemezhez van forrasztva. Mérés 
előtt a rendszert evakuáljuk és a hűtőcsövet cseppfolyós nitrogénnel töltjük fel. 
A szabályozó blokksémája a 19. ábrán látható. A termoelem állandó hőmér-
sékletű pont já t ultratermosztátban 50° + 0,05° C-on tar tot tuk. A termoelem által 
szolgáltatott feszültség (átlagosan 0,4 mV/°C) a (3) összehasonlító egységbe jut ; 
ugyanide kerül a beállítójel is (2)-ből. A beállítójelet potenciométerrel leosztott stabi-
lis egyenfeszültség szolgáltatja. A potenciométer tengelyét — a kívánt hőmérséklet-
18. ábra 
80:—380е К hőmérséklettarto-
mányban használt kriosztát 
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nek megfelelően — kézzel állíthatjuk, vagy lineáris felfűtés esetén motor meghajtással 
forgatjuk. 
A beállítójel és a szabályozó termoelem által szolgáltatott feszültség összehason-
lításakor keletkezett ún. differenciajel a szabályozást végző 2 mV végkitérésű k o m -
penzográfba (4) kerül. A kompenzográf 
mutatójának mozgása (0,9—1,1 mV közötti 
tartományban) a meghajtó tárcsa tenge-
lyére erősített kar közvetítésével az ellen-
állás csúszó kontaktusának mozgását idézi 
elő; ez vezérli az (5) teljesítményerősítőt 
0 és 20 W kimenő teljesítmény között . Úgy 
állítottuk be a rendszert, hogy egyensúlyi 
helyzetben a differencia-jel 1 mV legyen; 
ekkor ui. a kompenzográf mutatója éppen 
középállásban van. Ha a differenciajel va-
lami oknál fogva (akár a beállító feszült-
ség, akár a termoelem által szolgáltatott 
feszültség változása miatt) eltér az 1 mV-os 
értéktől, a rendszer automatikusan visz-
szaállítja az egyensúlyi állapotot. 
A mérések szerint, optimális teljesít-
mény beállítás mellett a kívánt hőmérsék-
letet a rendszer ±0 .1° С pontossággal 1 
órán át tartja. A rendszer előnye még az 
is, hogy viszonylag kevés cseppfolyós nit-
rogént, vagy levegőt igényel. A fogyasztás 
magasabb hőmérsékletek tartásánál na-
gyobb (pl. szobahőmérsékleten való sta-
bilizálásnál 0.5 l/ó), míg cseppfolyós nit-
rogén hőmérséklet biztosítása (szabályozás 
nélkül) óránként csupán 50 cm3. 
beállító jel 
3 
1mV 4 5 
termofeszültség 
fűtő feszültség 
19. ábra 
A szabályozó rendszer blokksémája. 1. kriosz-
tát (a szabályozó termoelemmel és fűtéssel); 
2. beállító feszültség forrás ; 3. összehasonlító 
egység; 4. kompenzográf ; 5. teljesítményerősítő 
200 300 perc 
20. ábra 
Két különböző szennyezettségű KCl 
színezési görbéje 
5.3 Egyéb vizsgálati módszerek 
5.31 Röntgenbesugárzás és abszorpció mérések 
A kristályok röntgenezését szobahőmérsékleten kb. 2000 R/min (150 kV, 10 mA) , 
alacsonyabb hőmérsékleten pedig kb. 500 R/min (40 kV, 5 mA) dózisteljesítmény 
mellett végeztük. Kísérleteinkben 1—2 mm vastag, mindig frissen hasított kristály-
lemezeket használtunk; mindegyik példány csak egy mérési ciklusban került fel-
használásra. A 20. ábrán látható színezési görbéből megállapítottuk, hogy a vizs-
gálataink tárgyát képező 2 • 10~2 mol%-ban CaCl2-dal szennyezett kristályok egy órá -
nál rövidebb ideig történő besugárzása esetén még a kezdeti, gyors színezési szaka-
szon belül maradunk. Megállapításaink is erre a tartományra vonatkoznak. 
Az abszorpció méréseket UN1CAM Sp-700 spektrométerrel végeztük, amely-
nek egyik sugárútjába helyeztük a kriosztátot. 
A kristályok fehér fénnyel való megvilágítására volfrám lámpa (kb. 0,1 W/cm 2 
intenzitású) fényét használtuk. Azért használtunk fehér fényt, hogy csökkentsük az 
egyéb F-típusú centrumok képződését. 
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5.32 ESR mérés 
ESR módszerrel a ( l r y = g ß H 0 ) * rezonancia-feltétel teljesülésekor az anyagminta 
által a mikrohullámú térből abszorbeált mágneses energiát detektáljuk. A rezonan-
cia alkalmával felvett teljesítmény a dinamikus mágneses szuszceptibilitás imagi-
nárius részével (%") arányos. Alkalmas berendezés segítségével —- a mágneses tér 
modulációjával és fázisérzékeny ún. Lock in detektor alkalmazásával — ennek első 
deriváltját regisztráljuk. 
A mérések a KFKI-ban levő JEOL YES-3B spektrométeren történtek. A készü-
lék öt főegységből áll; 
a) elektromágnes a homogén / / O ~3000 gauss előállítására: 
b) mikrohullámú forrás ; 
c) üregrezonátor, amelyben elhelyezett anyagminta rezonancia esetében a mikro-
hullámú teljesítményt abszorbeálja; 
d) detektor a rezonancia abszorpció jelzésére; 
e) a jeleket regisztráló berendezés. 
A készülék felbontóképessége (100 kc moduláció frekvencia esetében): 0.12 gauss; 
érzékenysége 5 • 10n spin/gauss. 
A mérésekhez kb. 2 X 2 X 3 0 mm méretű kristályokat használtunk. A méretet 
az üregrezonátor szabja meg. A kristály megfelelő orientációjának beállításához egy 
stabilis függőleges tengely körü l kellett forgatni a kristályt. Erre a célra esztergált 
rézrudat használtunk, melynek végére a megfelelő alakra hasított kristályt szilikon-
zsírral ragasztottuk fel. A m á r felfüggesztett kristályt azután a kívánt hőmérsékleten 
és ideig röntgeneztük. A besugárzott kristálynak a megfelelően hőszabályozott üregbe 
helyezése kényes feladat volt, minthogy ezt a műveletet egy kiválasztott (pl. a kocka-
éllel párhuzamos) irány megtartása mellett sötétben kellett végezni. A forgató be-
rendezés csavar segítségével rögzítődik az üreghez, a rézrudat — amin a kristály 
függ — rugós befogóval rögzítjük. A forgatás pontossága + 1 fok. 
6. КС Ii Ca)-on végzett mérések eredményei és azok értékelése 
6.1 Kísérleti eredmények 
6.11 Szobahőmérsékleten történő röntgenezés hatáséinak vizsgálata és a V™-centrum 
oszcillátorerősségének meghatározása 
A 21. áb ra szobahőmérsékleten röntgenezett (5 perc) és ugyancsak szobahő-
mérsékleten mért, 2 - 1 0 ^ 2 m o l % koncentrációban CaCl2-ot tartalmazó KCl kris-
tályok abszorpciós színképét mutatja. A színképben három sáv ügyelhető meg, a 
maximumok 556, 328 és 226 nm-nél fekszenek. A kristályokat 93= K-ra hűtve a 
sávmaximumok 540, 323, ill. 222 nm-re tolódnak el. Az első az f-sáv, a másik kettő 
defektelektronsáv; az utóbbiakhoz tartozó hullámhosszak megegyeznek Hayes és 
* h Planck-állandó 
y = mikrohullámú tér frekvenciája 
g = ^-faktor 
ß = Bohr-magneton 
H0 = külső mágneses tér erőssége 
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Nichols [42] által KCl(Ca)-ban — 196° К hőmérsékleten történő röntgenezéskor — 
kapott V f - , ill. F^-sávok (I. 4. táblázat) helyzetével. Különbség adódott azonban 
a sávok intenzitás viszonyában: míg 196° K-on röntgenezve a kristályt a Vf-sáv 
dominál, addig szobahőmérsékleten a Vf-sáv jelentősebb. Amennyiben a szoba-
hőmérsékleten rövid ideig (5 perc) röntgenezett kristályt azonnal 93° K-ra — a 
mérés hőmérsékletére — hűtjük, a Vf - és F^-sávok egyforma nagyoknak mutat-
tatkoznak (22. ábra) . Ebből — a 22. ábra összevetésével — arra következtethetünk, 
200 300 WO 500 600 700nm 
0.6-
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21. ábra 
KCl(Ca) kristály abszorpciós spektruma. 
Röntgenezés(5 perc) és mérés szobahőmérsékleten 
200 300 WO 500 600 nm 
aa) ^ — ' ' ' 1 ' " ' 
0,6-
"5 0A-
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22. ábra 
KCl(Ca) kristály optikai abszorpciós spektru-
ma. 5 perces szobahőmérsékleten történő rönt-
genezés után lehűtve és mérve 93° K-on 
hogy a F^-sáv kifejlődésének a szobahőmérséklet kedvez. ESR jelet szobahőmérsék-
leten történő besugárzáskor nem kaptunk. (Tiszta kristály esetében az irodalommal 
egyezésben a V2- és F 3 - sávokat kap tuk : az 5. táblázatban az ezekre vonatkozó el-
tűnési hőmérséklet értékek: saját mérési eredmények.) 
A 23. ábrán az egyes sávok növekedését tüntettük fel a besugárzási idő függ-
vényében. Szembetűnő, hogy a Vf-sáv viszonylag kis optikai sűrűségnél éri el telí-
tési értékét, ami a r ra utal, hogy ezt a sávot szobahőmérsékleten instabilis centrum-
fajta hozza létre. Ha a színezett kristályt szobahőmérsékleten sötétben „pihentetjük", 
a V f - sáv egy óra alatt gyakorlatilag teljesen eltűnik (abszorpciós állandója: а
к
м = 0 ) . 
Ezután a kristály az F- és a Vf-sávok csökkenése mellett színtelenedik. E színtele-
nedési folyamatot kb. 100 órán át követtük és a sávmaximumokban mért összetartozó 
aF és o(Vf abszorpciós állandópárokat a 24. ábrán tüntettük fel (háromszög alakú 
jelek). A pontok origóba futó egyenesen fekszenek, ami arra utal, hogy a Vf - és az 
F-centrumok között rekombináció megy végbe anélkül, hogy a folyamatban más 
centrum is résztvenne. A 24. ábra szerint: 
Л ,
 % 3
 =
 0 )
- (5) 
Amennyiben a pihenés kezdeti szakaszától — amikor F^-centrumok is jelen 
vannak a kristályban — figyeljük az abszorpciós állandók változását a pihenési 
idő függvényében (25. ábra), akkor azt tapasztaljuk, hogy a Vf-sáv csökkenésével 
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egyidőben a Fa'-sáv növekszik. Ez a körülmény azt a gondolatot veti fel, hogy pi-
henéskor a F^-cen t rumokból K^-centrumok képződhetnek. A F^-cent rumokat a 
F2M-centrumok „e lőfu tár ja inak" tekinthetjük. Elképzelésünket alátámasztja a kö-
vetkező meggondolás is, amely egyúttal kvantitatív összefüggést szolgáltat a Vf - és 
23. ábra 
A z F-, Vl' é s L ^ ' - S c i v o k n ö v e k e d é s e 
a b e s u g á r z á s i i d ő f ü g g v é n y é b e n 
s z o b a h ő m é r s é k l e t e n 
24. ábra 
Abszorpciós állandók közötti összefüggés 
szobahőmérsékleten, в a színezés folya-
mára, 32 az 1 órán belüli és A az 1 órán 
túli színtelenedésre vonatkozik 
ennek átalakulása révén létrejövő F 2 ' - sávokhoz tartozó abszorpciós ál landók kö-
zött. Ha ui. a F^-cen t rumok F 2 f -cent rumokká képesek átalakulni, akkor az 
abszorpciós állandóval jellemzett Vf-sáv valamilyen KolVm abszorpciós állandóval 
jellemezhető Vf-sávval egyenértékű. Kérdés tehát, hogy található-e olyan K. amely 
minden esetben kielégíti az alábbi egyenletet: 
% -, 
«„» + k* "" • '
 (6) 
y 2 У к 
А (6) az (5)-nek általánosítása arra az esetre, amikor a színkép F^-sávot is tar-
talmaz. A 23. és 25. ábrákon közölt mérési eredmények alapján (6) akkor teljesül, 
ha K= 2. Ezt a megállapítást szemléltetik egyébként a 24. ábrán körökkel, ill. négy-
szögekkel jelölt pontok is, amelyeket a 23. és 25. ábrák felhasználásával rajzoltunk 
be, а К értékét 2-nek véve. 
Elfogadva a Fj^-centrumra az egydefektelektronos mode l l t / a továbbiakban fel-
tételezzük, hogy a F^-cent rum két defektelektront tartalmaz, és hogy egy Fí ' -centrum 
két Fj^-centrum asszociációjának eredményeként jön létre. Azt is mondhat juk , hogy 
egy F^-cent rumhoz partnerként egy F-centrum. egy F^-cent rumhoz pedig két F-cent-
rum tartozik. Feltételezéseink összhangban állnak azzal a tapasztalattal, hogy a 
F^-cen t rum para-, a F^-centrum pedig diamágneses. Az a körülmény, hogy Hayes 
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és Nichols [42] vizsgálatai során a K^-hez tar tozó abszorpció (323 nm-nél) már 
szobahőmérséklet alatt eltűnt (4. táblázat), valószínűleg kísérleti eljárásukból kö-
vetkezik. Az is lehetséges, hogy más volt náluk a kétvegyértékű fémszennyezés kon-
centrációja, a kristályok O H - - i o n o k a t is tartalmazhattak, hiszen előzőleg azoka t 
magasabb hőmérsékleten temperálták. 
200 300 too 500 600 nm 
25. ábra 
Az F-, V f f - és -sávok maximumában mért 
abszorpciós állandó változása a pihenési idő 
függvényében szobahőmérsékleten 
26. ábra 
KCl(Ca) kristály abszorpciós spektruma a) szo-
bahőmérsékleten röntgenezett és kb. 1 órán át 
pihentetett kristály; b) 1 percig szobahőmérsék-
leten fehér fénnyel történt megvilágítás után. 
A mérések 93° K-on történtek 
Az előzőekben a K^-centrumoknak Ff -cen t rumokká való spontán átalakulá-
sáról volt szó. Várható azonban, hogy az ellentétes irányú folyamat is végbemegy, 
ha a két defektelektronos F^-centrumok elfognak egy elektront. E célból a szoba-
hőmérsékleten röntgenezett és kb. 1 órán át pihentetett kristályt ugyancsak szoba-
hőmérsékleten kb. 1 percen át fehér fénnyel világítottuk meg. Az abszorpciós szín-
képet a 26. ábra szemlélteti, ahol az a görbe a pihent, a b görbe pedig a megvilágí-
tás utáni állapotra vonatkozik. Az ábra azt muta t ja , hogy a F^- sáv rovására a vára-
kozásnak megfelelően, valóban megjelenik a F^-sáv. 
A fentieket elfogadva kiszámíthatjuk a F^-sávnak az F-sávra vonatkozó osz-
cillátor erősségét. E célból í r juk fel a Smakula-féle formulát arra az esetre, ami-
kor a kristály az F-centrumokon kívül csak F^-centrumokat tartalmaz. A szokásos 
jelöléseket alkalmazva: 
E ' r f t = СF H F a F (7) 
és 
nv%fv% = cv% hv% а к Г • (8> 
Tekintetbe véve, hogy NF=2Nv%t, majd a 6. táblázatban megadott értékek felhaszná-
lásával a F^-sáv oszcillátor erősségére (7) és (8)-ból a következő összefüggés adódik : 
/ „ - « 1 , 1 6 / , , (9) 
ahol fF helyére az 1. táblázat valamelyik értékét — vagy azok átlagértékét — helyette-
síthetjük. 
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6. táblázat 
C e n t r u m 
A sáv helye 
20 "C-on 
(nm) 
Félértékszélesség 
(eV) 
Abszo rpc ió s 
á l l andó 
( c m - i ) 
T ö r é s m u t a t ó 
( " ) 
n 
p t 2 + 2 ) 2 
f 556 0,36 51 1,49 0,0837 
v}' 226 0,7 17 1,63 0,0752 
vu 328 0,65 8,5* 1,53 0,812 
* Számolt érték. 
6.12 A 195° K-on röntgenezett kristály vizsgálata és a VF -centrum oszcillátorerős-
ségének meghatározása 
195°K-on röntgenezett kristály ESR spektrumát mutatja a 27. ábra; jól felis-
merhető a K^'-centrumra jellemző struktúra (2.3 rész). 
Я„ ||(100) irány mellett a centrumok tengelye 2/3 részben 90°-os, 1/3 részben 
pedig 0°-os szöget zár be a külső térrel. A 27. ábrán látható spektrumot is ilyen 
beállítás esetén vettük fel. A spektrum közepetáján tömörülő vonalak a mágneses 
térrel 90°-ot bezáró centrumoktól származnak. A szélesebb mágneses tér tar tományt 
átfedő vonalakat a térrel 9 = 0°-os szöget bezáró, kisebb koncentrációban jelen-
levő centrumok adják. Ezeknél jól felismerhető a Cl.r molekulaionra jellemző 
1 : 2 : 3 : 4 : 3 : 2 : 1 vonalintenzitás-arány. A spektrum közepét még az F-centrum nagy 
jele is bonyolít ja. A kisebb koncentrációt jelző közbülső jelek az izotópeffektus-
ból származnak. 
3100 2200 3300 зт 3500 3600 gauss 
27. ábra 
Fx'-centrum ESR spektruma KCl(Ca)-ban 
H„ párhuzamos [100] mellett 
200 300 100 500 600 nm 
. i . 1—«—i—»—i—-, 
6 5 T ~T 1 2eV 
28. ábra 
KCl(Ca) kristály abszorpciós centruma 193 °K 
-on való röntgenezés után. Mérés 93° K-on 
Abszorpcióban (93° K-on mérve) az F-sávon kívül csak a Vjf-sáv volt megfi-
gyelhető (28. ábra). A dózis növelésével a V^-sáv az F-sávval együtt nő. A 29. ábrán 
feltüntettük az összetartozó abszorpciós ál landó párokat, amelyek origóba fu tó egye-
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nesen fekszenek; az egyenes iránytangense azonban eltér a 24. ábra iránytangensétől. 
A 29. ábra szerint: 
a F
 8,5 (осу? = 0). (10) 
I к 
Láthatjuk, hogy a (10) a szobahőmérsékleten röntgenezett, de 93° K-on történt mé-
résre vonatkozó (6) alakú kifejezés speciális esete, amikor ui. oívm=0. A (10) lehe-
tővé teszi a VF-sáv oszcillátor erősségének meghatározását. Tekintve, hogy a F - -
centrum egyetlen defektelektront tartalmaz kell, hogy Nf=Nvm legyen, akkor a 
Smakula-formula és a 7. táblázat értékei alapján a következő összefüggés adódik: 
/ M ^ 0 , 3 1 / f . 
200 300 
(U) 
WO 500 600 ТОО nm 
0.6 
g0.2 
0.1 
-
F , ; 
X 
Л 1' i Ä v? j 1 1 5 10 15 cm-' 29. ábra 
Összefüggés az F- és K^-sáv maximumában mért 
abszorpciós állandók között 193° К hőmérsékle-
ten röntgenezett kristály esetén. Mérés 93° K-on 
6 5 * 3 2eV 
30. ábra. KCI(Ca) kristály abszorpciós spekt-
ruma a) szobahőmérsékleten röntgenezett, kb. 
1 órán át pihentetett kristály; b) 195° K-on 5 
perc fehér fénnyel való megvilágítás után. Mé-
rések 93 K-on történtek 
A Vf-sáv oszcillátorerősségét indirekt módon, a szobahőmérsékleten történő be-
sugárzás eredményeit (6. táblázat) felhasználásával, a F^-centrumok közvetítésé-
7. táblázat 
C e n t r u m 
A sáv helye 
93 "K-on 
(я m) 
Félér tékszélesség (eV) 
A b s z o r p c i ó s 
á l l a n d ó 
( c m - 1 ) 
T ö r é s m u t a t ó n 
(n 2 + 2)2 
F 
Vf 
5 4 0 
3 2 3 
0 , 2 2 
0 , 6 
1 0 
1 , 1 8 
1 , 4 9 
1 , 5 3 
0 , 0 8 3 7 
0 , 0 8 1 2 
vei is meghatározhatjuk. E célból írjuk fel a Smakula-féle formulát egy adott V f -
sávra vonatkozólag: 
n v z f v ï = cvïhvz«vz- ( 1 2 ) 
Ez a Fj^-sáv (a 24. ábrából adódóan) olyan F^-sávval egyenértékű, amelyre a követ-
kező formula írható fel: 
,M f..M = С..M .M 2a ..M . ( 1 J ) 
К2 J v2 v2 F2 vк v 7 
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Ha még figyelembe vesszük, hogy NVm = 2NV»i és felhasználjuk a 6. táblázat meg-
felelő adata i t , a Vf-sáv oszcillátorerősségére (12) és (13)-ból az alábbi összefüggések 
adódnak : 
/ ^ « 0 , 2 5 / , 
ill. felhasználva (9)-et: 
V2 
(14) 
(15) 
(15) jó egyezést mutat a közvetlen úton meghatározot t (11) alatti értékkel. 
6.13 A y\1 v
 2 » t/m Y
 к > 
V м  
' 2,k átalakulás vizsgálata 
A szobahőmérsékleten stabilis F ^ - c e n t r u m o k fehér fény hatására 195° K-on 
átalakí thatók F^-cen t rumokká . Ezt szemlélteti a 30. ábra. A z a görbe szobahőmér-
sékleten röntgenezett és p ihent kristályra vonatkozik, a b görbe pedig a 195° K-on 
5 perces fehér fénnyel való besugárzás utáni állapothoz ta r tozó abszorpciót muta t j a . 
Mindkét görbe felvétele 93° K-on történt. 
WO nm 
31. ábra. KCl(Ca) kristály abszorpciós spekt-
ruma a) szobahőmérsékleten röntgenezett kb. 
1 órán át pihentetett kristály; b) 93° K-on 
végzett 5 perces fehér megvilágítás után; 
c) az előző mérést követő 233° K-ig való me-
legítés után (5 perc). A mérések 93° K-on tör-
téntek 
1.0 
I 
'5 0,5. 
r* 
10 20 30 min 
32. ábra 
Az f-, vjfk-sávok változása a fehér fénnyel 
való megvilágítási idő függvényében 93° K-on 
H a 93° K-on világítjuk meg fehér fénnyel a szobahőmérsékleten röntgenezett 
kristályt, a Vf-sáv nem Vf-sávvá, h a n e m egy új, ál talunk V f K -mel jelölt sávvá 
alakul, amely 335 nm-nél fekszik. Ezt szemlélteti a 31. ábra , amelynek a görbéje a 
kiindulási, b görbéje pedig a megvilágítás utáni állapotra vonatkozik. 93° К fölé 
melegítve a kristályt ez az ú j sáv átalakul a Vf-sávvá (c görbe) . A 32. ábra az egyes 
sávok maximumában mér t optikai sűrűség változását m u t a t j a a fehér megvilágítás 
idejének függvényében. 
Mivel felmerült a gyanú, hogy a F ^ - c e n t r u m és e lektron találkozása alacsony 
(93° K) hőmérsékleten pá ra t l an spinű cen t rumot eredményez, vizsgáltuk a szoba-
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hőmérsékleten röntgenezett és 93° K-on fehér fénnyel megvilágított kristály ESR 
spektrumát. A kísérlet során egy lyukat kötő centrumnak tulajdonítható jel nem volt 
kimutatható. 
6.2 Diszkusszió 
A bemutatott kísérletek alapján következtetéseket kívánunk levonni a KCl(Ca) 
rendszer színezési mechanizmusára vonatkozólag. 
1. Kiindulásul szolgáló megállapításaink, ill. feltevéseink a következők: 
a) kristályaink O H - és egyéb oxigéntartalmú szennyezéseket az abszorpció és 
ionvezetés mérések tapasztalata szerint megfigyelhető mennyiségben nem tartalmaz-
nak (5.1 fejezet). Meggondolásainkban tehát ezek jelenlétével nem számolunk. 
b) A színeződés dózisfüggése (20. ábra), valamint a (6. l-ben) bemutatott ab-
szorpciós színképek egyaránt arra utalnak, hogy vizsgálataink a szennyezéssel kap-
csolatos gyors színezési szakaszra vonatkoznak. Feltételezzük tehát, hogy ebben a 
szakaszban a színeződési folyamat csak a C a + + ionokhoz, ill. beépülésük követ-
keztében létrejött rácshibákhoz kapcsolódik. 
c) Mások eredményei és saját méréseink is azt sugallják, hogy az alkáli halo-
genidekben magasabb hőmérsékleten csak olyan F-típusú centrumok tekinthetők 
stabilisnak, amelyek lokálisan semlegesek. Ez látszik érvényesnek KCl(Ca) rend-
szerben szárazjég hőmérséklete felett. Erre utalnak a dolgozatban nem részletezett 
depolarizációs áramokra vonatkozó méréseink is, amelyek szerint a dipólus jellegű 
kalcium-vakanciakomplexek 195° К felett mozgékonyakká válnak. 
2. Beltrami és munkatársai [125] eredményei és saját méréseink alapján a 
centrumot KCI(Ca) rendszerben — Crawford és Nelson [99] javaslatával ellentét-
ben — C a + + - h o z kötöttnek tekintjük és véleményünk szerint a színezés szobahő-
mérsékleten két lépésből tevődik össze. Az elsőben a szennyező vakanciakomplex. 
[100] 
© o ® o ® © Q © O © 
0 [ 0 j 0 © 0 ä ^ G © " Q ! © 0 ©0ПО© ©Glon© 0©0®0 О © G© О 
Kétértékű- vakancia komplex [100] irányú X} Cv")- centrum 
33. ábra 
V é s F-centrum egyidejű keletkezése [42, 92] 
bői a Crawford és Nelson által javasolt vakanciacsere révén egy C a + + ionból és egy 
vakanciapárban (100) irányítással elhelyezkedő Clf molekulaionból álló centrum, 
a F]Sf-centrum alakul ki, miközben a mechanizmus által termelt negatív vakanciánál 
egy F-centrum keletkezik (33. ábra). A Fj^-centrum lokálisan semleges, de szoba-
7 Fiz ikai Fo lyói ra t X X / ! 
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hőmérsékleten rövid élettartamú. A második lépésben két Ff-cent rum asszociál 
egy Ff -cen t rummá. Az asszociáció során kialakuló Ff -cent rumot két C a + + ion 
melletti két pozitív, valamint egy negatív vakanciában elhelyezkedő Cl^ molekula-
ionból álló centrumnak tekintjük. Ez a centrum lokálisan semleges, két defektelekt-
ront tartalmaz és ESR jelet nem ad. 
Szimmetrikus képződmény esetén a 
Cl,j" molekulaion a rácsban vagy a 34a. 
ábrán szemléltetett (100) irányú helyzetet 
veheti fel, vagy valamely (111) irányban 
helyezkedik el az (110) síkban (34b. áb-
ra). A két helyzet különböző valószínűség-
gel fordulhat elő, és abszorpciójuk is elté-
rő lehet a különböző kristályokban. Ellen-
tétben a már említett KBr(Ca) rendszer-
rel [91] a KCl(Ca)-ban egyetlen F f - sáv 
figyelhető meg, tehát csak az egyik lehető-
ség valósul meg számottevő valószínűség-
gel. Tekintve, hogy polarizációs vizsgálatokat az t /F-tartományban nem állt mó-
dunkban végezni, így nem tudtuk eldönteni, melyik esettel állunk szemben. 
A Ff -cen t rumok kialakulása a Ff -cen t rumokból termikusan aktivált folya-
mat. Méréseinkben eléggé alacsony hőmérsékleten, pl. 195° K-on végzett röntge-
nezéskor a Ff -cen t rumok átalakulása F f -cen t rumokká nem volt megfigyelhető. 
Éppen ez a tény tette lehetővé a F f - c e n t r u m oszcillátorerősségének direkt megha-
tározását. (Hayes és Nichols vizsgálataiban [42] megjelenik ugyan a viszonylag ki-
csiny F f - s á v , az említett szerzők azonban lényegesen nagyobb dózist alkalmaztak.) 
Úgyszintén 195° K-nál , vagy ennél magasabb hőmérsékleten megy végbe a 
Ff -cen t rumnak a F f -cen t rummá való átalakulása is fehér fénnyel való megvilágí-
tás hatására. Elképzelésünk szerint a folyamat két szakaszból áll. Először a F f -
centrumnál fogságba esik az E-centrumból kiváltott elektron. A folyamat második 
szakasza csak akkor megy végbe, azaz F f - c e n t r u m csak akkor képződik, ha az 
elektrontöbblettel rendelkező Ff -cen t rum az E-centrumból visszamaradt negatív va-
kancia felhasználásával disszociálni képes. Yégsősoron tehát egy F f - c e n t r u m és 
egy Ca + + -vakanc iapá r keletkezik. A folyamat második szakasza csak elég magas 
hőmérsékleten mehet végbe, amikor az ionmozgáshoz szükséges termikus energia is 
rendelkezésre áll. Ha a kristályt 93° К hőmérsékleten világítjuk meg fehér fénnyel, 
a folyamat második szakasza gyakorlatilag elmarad: mérhető F f - s áv nem alakul 
ki. Megfigyelhetőkké válnak viszont a F f -cen t rumokból elektronfelvétel révén létre-
jött, lokálisan negatív F-típusú centrumok; ezeket neveztük el Ff K -cen t rumoknak . 
Ha a kristály hőmérsékletét növeljük, a -centrumok 93° К felett a modellel 
egyezésben Ff -cen t rumokká alakulnak. 
A F f K - c e n t r u m o k n a k a modell szerint ESR jelet kellene adniok. Ezirányú kí-
sérleteink (6.13) valószínűleg ezért nem hozták meg a várt eredményt, mert nem 
sikerült a F f K - cen t rumoka t kellő koncentrációban előállítanunk (31. ábra) . 
ESR méréseink során sikerült reprodukálnunk (27. ábra) Hayes és Nichols [42] 
195° K-on nyert eredményeit, jól mérhető jelet azonban csak több órás besugárzás 
után kaptunk. Cseppfolyós nitrogén hőmérsékleten viszont (szintén többórás be-
sugárzás esetén) Hayes [46] megállapításával egyezésben a tiszta kristályra jellemző 
ESR jelet (10. ábra) és a 365 nm-es abszorpciós sávot (3. táblázat) kaptuk meg; 
- + - + -
+ - П - + + 
—c<h\cií\ca** — - - / щ / - -
- + - + -
a. b. 
34. ábra 
A Ff '-centrum lehetséges modellje: a) (110) 
irányban elhelyezkedő két anion és egy kation 
helyét elfogaló CI3 molekulaion; b) (111) 
irányú centrum 
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mindkettő fehér fény hatására elűnik. A 93° К esetünkben elég alacsony hőmérsék-
let ahhoz, hogy ne szennyezéshez kötött színezési mechanizmus, hanem zömmel 
a tiszta kristályban végbemenő folyamatok érvényesüljenek. A szennyezéshez kap-
csolódó mechanizmus KCl(Ca) rendszerben 93° K-on befagyottnak tekinthető. 
Összefoglalás 
Célul tűztük ki a KCl(Ca) rendszerben röntgenezés hatására szobahőmérsék-
leten keletkező F-típusú centrumok tanulmányozását. 
A vizsgálatokban felhasznált kristályokat az intézetünkben kifejlesztett eljárás 
szerint tisztítottuk és O H - mentesen növesztettük. Az így előállított kristályokban 
a kétértékű alkáli földfém-szennyezések koncentrációja kb. 10~e mol% volt. A vissza-
szennyezés 0,1 mol% CaCL hozzáadásával történt. A vizsgálatok során a kristályok 
fényabszorpciós és ESR spektrumát tanulmányoztuk 93° K-tól szobahőmérsékletig 
terjedő tartományban az ún. gyors színezési szakaszban. 
A szobahőmérsékleten röntgenezett kristályok abszorpciós színképe két F-típusú 
sávból áll, amelyek maximuma (93° К hőmérsékleten mérve) 323 nm-nél, ill. 222 nm-
nél fekszik. Az ESR és optikai mérések alapján a két F-sáv közül a 323 nm-es a 
Hayes és Nichols [42] által 196" K-on kimutatot t paramágneses F^-centrumokhoz 
rendelhető. A 222 nm-es sáv diamágneses centrum és közel ott fekszik, ahol a tiszta 
KCl kristály F2-sávja jelentkezik. Jelölésére megkülönböztetésül a Vf szimbólu-
mot használjuk. 
Megállapításaink a következők: 
a) Mindkét F-sáv szobahőmérsékleten a dózis növelésével kezdetben monoton 
nő, a Vf-sáv azonban csakhamar telítési értéket vesz fel, aminek következtében egyre 
dominánsabbá válik a Vf-sáv. Ha a színezett kristályt „pihentetjük", a színtelenedés 
ellenére a F| f-sáv kezdetben nő és csak kb. 1 órás pihentetés után kezd csökkenni 
akkor, amikor a Vf-sáv gyakorlatilag már eltűnt. E tényből arra következtetünk, 
hogy a F^-centrum a Vf -centrumokból képződnek, éspedig a legegyszerűbb esetet 
tételezve fel, két paramágneses F^-centrumból alakul ki egy diamágneses Fo'-cent-
rum. Az elképzelést más tények is alátámasztják. 
b) Ha a kristályt 195° К hőmérsékleten röntgenezzük, kezdetben csak a V f -
sáv jelenik meg és később, ill. melegítésre fejlődik ki a Vf-sáv. 
c) Jelölje az F, Vf és FÍ*-sávok maximumaihoz tar tozó abszorpciós állandó-
kat oíF, яум és Яум. Ha a Vf és Vf-sávok között az előzőkben említett kapcsolat 
áll fenn (és más F-, ill. F-típusú sáv nincsen a kristályban, akkor érvényesnek kell 
lennie a következő összefüggésnek: 
«E
 = e (1) 
* y f + K * y f 
ahol К és с konstansok. A A jellemzi a Vf - és V f - sávok közötti átalakulást. így a 
nevező helyettesíthető annak a Fiw-sávnak az abszorpciós állandójával, amely akkor 
létezne, ha valamennyi F-típusú centrum F£f-Centrum formájában lenne jelen. А с 
konstans ennek megfelelően az F- és a F.^-sávok közötti arányosságot fejezi ki. 
A tapasztalat a fenti összefüggés érvényességét igazolja és szobahőmérsékleten mérve 
3 értékek adódtak. 
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d) Ha a röntgenezett kristályt szobahőmérsékleten, vagy 195° K-on fehér fény-
nyel világítjuk meg, a F^-cent rumoknak Fj^-centrumokká való alakulása figyelhető 
meg. 
e) Ha a kristályt 93° К hőmérsékleten világítjuk meg fehér fénnyel, a F^ - sáv 
rovására a Vf-sáv helyett egy ú j sáv jelenik meg, amelyet V f K szimbólummal jelö-
lünk. Maximuma kb. 335 nm-nél fekszik. Az ú j sáv melegítés hatására (230° K-on 
kb . 5 perc alatt) Vf-sávvá alakul át. A F^-cent rumoknak Fj^-centrumokká való 
átalakulása tehát két lépéses fo lyamat : megvilágítás hatására e lőbb VfK-centrumok 
jönnek létre, és ezekből képződnek termikus aktiváció révén a Fj^-centrumok. 
Fehér fénnyel való megvilágítás által kiváltott folyamat eredményeként ioni-
zált F-centrum és egy elektronnal „megterhelt" F^-centrum keletkezik. Az utóbbi 
a VfK-centrum. Ebből Fj^-centrum csak akkor képződik, ha a V f K -centrum ter-
mikus aktiváció révén kölcsönhatásba lép a visszamaradt anion vakanciával. 
A VfK-centrumból tehát egy Fjú-centrum és egy kalcium-vakancia komplex jön 
létre. 
g) A fentiek alapján meghatároztuk a Vf - és F2f-sávok oszcillátorerősségét az 
F-sáv oszcillátorerősségével kifejezve. Számításaink szerint 
f y f » 0 , 3 fF és f v M ^ l , l 6 f F . (2) 
h) A színezés mechanizmusát KCl(Ca) rendszer esetében a következő m ó d o n 
képzeljük el. A röntgensugárzás Vf - és F-centrumokat kelt a Crawford és Nelson 
[92] által javasolt módon. A F^-cen t rumok a Fj^-centrumokból termikus aktiváció 
révén képződnek; két Fl ' -centrumból keletkezik egy F^-centrum, tehát két kation 
és egy anion vakanciában elhelyezkedő Cl^ molekulaionnak tekinthető. Az ilyen 
képződmény lokálisan negatív, a neutralitást a környezetben levő két szubsztitúciós 
C a + + ion biztosítja. Szimmetrikus képződményekre gondolva, a F^-cent rum orien-
tációja kétféle lehet : az egyik esetben a molekulaion tengelye (100), a másikban 
(111) irányú. Az egyes helyzetek különböző valószínűséggel fordulhatnak elő és 
abszorpciójuk is eltérő lehet. Az a körülmény, hogy KCl(Ca) rendszerben egyetlen 
FÍFsávot figyelhetünk meg, nem mond ellent a vázolt modellnek. 
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A Magyar Fizikai Folyóirat a magyar fizikus kutatók lapja. A lap célja a magyar fizikai kutatás 
korszerű szinten való támogatása elsősorban összefoglaló jellegű cikkek, tanulmányok stb közlése 
ál tal . Ilyen dolgozatok megjelentetésével a lap tájékoztatást kíván nyújtani a fizika különböző 
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klasszikussá vált cikkeket, amelyek a témakör befejezése, átlagosan 10—10 dolgozat megjelenése 
u tán a folyóiratfüzetekről leválasztva, az alsó lapszámozás szerint összekötve, önálló köteteket 
képeznek. A folyóiratból évenként egy kötet jelenik meg hat füzetben, füzetenként átlag 6 ív terjede-
lemben. 
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a Kiadó vállalja. 
5. Az ábrák alá rövid magyarázószöveget írjanak. 
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adásakor a folyóiratban kialakult formát használják. 
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A beszéd hosszú idejű átlagos energia-színképének meghatározására korábban 
egy új módszert dolgoztunk ki. A módszer szerint több személy egyszerre különböző 
szöveget mond, és az így keletkezett beszédzörejt egyetlen mágnesszalagra vesszük föl. 
A fölvételt a folytonos színképű, időben állandó zörejekre érvényes módszerek szerint 
elemezhetjük. Jelen dolgozatban bebizonyítjuk, hogy már nyolc személy beszédkórusa 
folytonos és állandó színképű beszédzörejt eredményez, amelynek akár 10 s-os darabja 
is jellemző színképet ad. Ezáltal mind a hosszú idejű átlagos, mind az egyéni ejtésmód 
szerinti átlagolás egyszerre megoldott. Tekintve, hogy maga a beszéd nem tekinthető 
sztochasztikus folyamatnak, a beszédkórus módszer, amely a folyamatot sztochaszti-
kussá teszi, egyben a központi határértéktétel érvényességének kiszélesítésére is 
példát ad. 
A beszédakusztikai kutatás súlypontját ma világszerte a beszédhangok vizs-
gálatára helyezik. Azonban éppen e vizsgálatok során derült ki, hogy több alapvető 
feladat megoldásához a beszéd egészének tulajdonságait is ismernünk kell. Ilyen 
feladat pl. a beszédátviteli láncok optimális méretezése, a nyelvek hanganyagának 
statisztikai összehasonlítása, a helyes dinamikaszabályozás megoldása stb. 
így jutottak a kuta tók már az 1920-as években [1,2] arra a gondolatra, hogy 
a beszéd egészének színképét valamilyen módszerrel meghatározzák. Az első jól 
használható adatokat tartalmazó kísérleti eredmények H. K. Dunn és S. D. White [3] 
amerikai szerzőktől származnak 1940-ből. Az általuk alkalmazott módszerrel 
előttük is és utánuk is számos szerző dolgozott. A II. Világháború alatt a beszéd-
színkép ismerete a j ó mikrofonbeszédű személyek kiválasztásában, a nagy magasságok 
érthetőségre gyakorolt hatásának tanulmányozásában és a különféle gázmaszkok 
torzító hatásának megismerésében fontos adattá vált. Az idevonatkozó vizsgálatokat 
a feloldás után 1947-ben mind a Bell Laboratórium [4], mind a Harvard Egyetem [5] 
közzétette. A vizsgálatok alapelve változatlanul megmaradt : hosszú idejű beszéd 
1/8 s-os időintervallumokban integrált szűrt jelét mérték, és a mért ada toka t statiszti-
kai módszerekkel dolgozták föl. S. S. Stevens és munkacsoportja [3] a lakklemezes 
rögzítést és a többszöri átjátszást is bevezette. 
Ugyanezekkel a módszerekkel dolgozott 1953-ban J. M. Polkovszkij [6], vala-
mint Ju. Sz. Biikov [7] is, amikor orosz nyelvre határozta meg az átlagos energia-
színképet. E. Skudrzyk és E. Steinkogler 1954-ben végzett mérései [8] — korábbi 
idézeteimmel ellentétben — valószínűleg csak angol nyelvre vonatkoznak. Steinkogler 
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disszertációja nyomtatásban nem jelent meg, Skudrzyk rövid utalása pedig nem egé-
szen világos. Egyébként ez a vizsgálat folyt a leghosszabb idejű (20 perces) szöveggel. 
G. Fant 1959-ben szintén a Dunn és White-féle módszerrel végzett a svéd nyelvre [9] 
és W. Jassem ugyanebben az évben a lengyel nyelvre [10] színkép-méréseket. 
Jelen munka szerzője 1954-ben ú j lehetőséget ismert föl és röviddel később, 
megfelelő módszert dolgozott ki [11] a beszédszínkép meghatározására. Jelen dol-
gozat célja, hogy részletesebb megfontolásokat közöljön erről a beszédszínkép meg-
határozási elvről és módszerről. 
2. A probléma fölvázolása 
A beszéd, mint akusztikai jelenség, ún. kvázisztochasztikus folyamat . Ez az 
állapot azzal a következménnyel jár, hogy bár az akusztikai jel pillanatnyi értékei 
nem nőnek végtelenbe és nem is tar tanak végtelen ideig, a jel abszolút ér téke végtelen 
intervallumon általában mégsem integrálható. Amellett nem is ismerjük a jelfügg-
vényt minden időben. Következésképpen a színképfüggvények előállítása nehéz-
ségekbe ütközik. 
2.1. A beszéd nem tekinthető szigorúan sztochasztikus folyamatnak, mert nem 
tartalmazza az ilyen folyamatokat jellemző teljes rendezetlenséget, s így nem is alkal-
mazhatók rá minden további nélkül a teljesen rendezetlen folyamatokra igazolt 
tételek. A teljesen rendezetlen folyamatoktól való eltérést világosan szemléltetik 
a többiek által is meghatározott amplitúdó-sűrűség eloszlási görbék [12]. Ezek az 
eloszlási görbék szabálytalanok, azaz nem követik a statisztikus ingadozású zörejek 
közelítőleg Gauss-eloszlási képét, hanem ahhoz képest szétterülnek. Amellett nem 
szimmetrikusak, személyenként és az akusztikai környezet függvényében változnak, 
végül a 0-körüli értékeloszlás rendkívül érzékeny a beszéd sebességére (szóközi 
szünetek). 
1. ábra. Egyetlen személy beszédének 500 s időtartamú szintdiagramja (fölső kép), valamint ennek 
egy 6 s időtartamú részlete (balra alul) és a teljes időre statisztikázott sűrűség eloszlás (jobbra alul) 
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A beszéd amplitúdó-sűrűség eloszlása helyett a nagy átfogás mia t t szokásosabb 
a függvény időburkolója logaritmusának eloszlási képét vizsgálni. Néhány tájéko-
zódó mérést magunk is végeztünk. Az 1. ábrát a n n a k bemutatására közöljük, hogy 
az eloszlás mennyire nem tekinthető normálisnak. Az ábra magyar nyelvű szöveg 
néhány szavas szintdiagramját és 500 s időintervallumban készített eloszlási statisz-
tikáját tárja elénk. A lOOms-onként vett pillanatnyi mintaértékek csaknem a teljes 
értéktartományt (50 dB) közel egyenletesen szórják be. A négyzetes eltérés igen 
magas szintértéke (12,2 dB) arra vall, hogy a középérték csak nagy hibával határoz-
ható meg. Az eloszlási statisztikát a Brüeí és Kjaer-féle 2305 típusszámú szintíróval 
és a 4420 típusszámú eloszlási elemzővel készítettük. A kísérleti és számolási eljá-
rásra vonatkozólag az irodalomra utalunk [13]. 
Jól igazolható a beszédnek a szigorúan sztochasztikus folyamatoktól eltérő 
viselkedése a beszéd önkorrelációs függvényével is. A legtöbb nyelv elég sok magán-
hangzót vagy más periódusos jellegű hangot tar talmaz, és ezek a hangok néhány 
perióduson belül alaki hasonlóságot árulnak el. Ezért a folyamatos beszéd teljes 
jelsorának a periódussal azonos idejű eltolásával a jelek egy része ismét összeesik. 
Ez a jelenség azonban több okból is elmosódott. Először azért, mer t az alaphang 
frekvenciája beszéd közben ingadozik. Másodszor azért, mert a „periódusos" 
típusú jelek sem igazán periódusosak (formánsvándorlás). Végül pedig azért, mert 
a periódusos típusú beszédhangok állandósult állapotának időtar tama nem elég 
hosszú: kb. 50. . .100ms, azaz férfiaknál (alaphang 100... 150 Hz) 5... 15, nőknél 
(alaphang egy oktávval magasabb) 10...30 periódus. 
Az átlagos periódusidő figyelembevételével férfi beszéd önkorrelációs függ-
vényében T = 7 . . . 1 0 m s eltolás tá ján , nőiben r = 3 ,5 . . . 5ms táján — és ezek több-
szörösei helyén — enyhe mellékmaximumok várhatók. Amerikai beszéd önkorre-
lációs függvényképein [12, 14] ezeket a helyeket meg is lehet találni. 
2.2. Az eddigiekben azt igyekeztünk igazolni, hogy a beszédfolyamat nem 
szigorúan sztochasztikus jellegű. Ebből azonban egyáltalán nem következik, hogy 
a beszéd akusztikai formája determinált folyamatnak volna tekinthető. A t0 ideig 
lefolyt jelenség teljes ismeretében nem tehetünk valószínű jóslást a t0+At időpillanat 
állapotára. 
Ennek is több oka van. Egyes beszédhangok ugyan periódusos jellegűek, de 
mások a rendszertelen ingadozású zörejfolyamatok jellegét viselik magukon. Ezek-
nek az alapjellegeknek közbeeső állapotai is és keverékei is előfordulnak beszéd-
hangok gyanánt. Tovább bonyolítja a problémát, hogy mivel beszéd közben a hang-
képző szervek állandó mozgásban vannak, az akusztikai jelsor is gyakrabban árul el 
tranziens jelleget, mint rövid idejű állandósult ál lapotot. 
Az előrejóslásnak két lehetősége van: egy rövid idejű és egy hosszú idejű. Az 
előbbi egyetlen hangon belül az amplitúdó értékeire vonatkozik és így idő határa 
d í = 5...100 ms. Ezen az időn belül a periódusos t ípusú hangzókra vonatkozó jóslás 
t0 + t helyekre ( t a periódusidő) elég nagy valószínűségű. A hosszú idejű jóslást 
úgy határozhatjuk meg, hogy a rövid időközökben átlagolt jelek valamilyen sajátságát 
zl?=-200ms idő múlva kell előre jelezni. Durva közelítéssel ez a következő hang 
vagy szótag minimális időtávolsága. 
Ha a pillanatről pillanatra változó alaphangmagasság, intenzitás és színkép 
ellenére elérhetnők is a jelsor kvantálását, vagyis a beszédhangok gépi elemzésen 
alapuló szétválasztását, a t0 időpont után következő hang meghatározását csak 
változó szerencsével tudnók megkísérelni. Egy m á r azonosított szövegrész nem 
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követel meg okvetlenül és teljes bizonyossággal egy következő hangot. Ebben a te-
kintetben találhatunk nagyon jó és nagyon rossz időpillanatokat. Egy háromnegyed 
részében elhangzott szó következő hangja csaknem teljes bizonyossággal megadható, 
egy lezárt mondat, vagy gondolat után következő hang teljesen bizonytalan. Az 
előrejóslás bizonytalansága At idő növelésével természetesen fokozódik. 
2.3. Mindezekből következik, hogy akár a szigorúan periódusos, a k á r a szi-
gorúan sztochasztikus folyamatok jól megalapozott matematikai és fizikai elemzési 
módszerei egyáltalán nem, vagy csak nagyon óvatosan alkalmazhatók a beszéd-
folyamat akusztikai vizsgálatára. 
Ezt a következtetést azért kívánjuk hangsúlyozni, mer t az irodalomban — j o b b 
lehetőség híján — korábban mindig a teljes rendezetlenség feltételezésével fogtak 
hozzá a beszédszínkép meghatározásához. Ez pedig még akko r is hibás eredmények-
hez vezet, ha a statisztikázás időtartamát meghosszabbítják. Általában 10. . .20 perces 
mérések szokásosak, mert feltételezés szerint ilyen hosszú szövegben (2000...4000 szó-
tag) már a statisztikus eloszlásuknak megfelelően szerepelnek a nyelvben előforduló 
beszédhangok. 
Ez igaz is; azonban a túl rövid hangok, valamint a hangközi és szóközi szü-
netek mégis bajt okozhatnak. Az impulzus jellegű hangok nagyon rövid elemzési 
időt kívánnak meg, különben a hangok jellege helyett a szűrőket mérjük. A hang-
közi és szóközi szünetek alat t pedig leghelyesebb volna az egész elemzési műveletet 
kikapcsolni, mert ez alatt az idő alatt az integrátorok az alapzaj színképi adatait 
gyűjtik. Mivel a szünetek a beszéd sebességétől függően a teljes beszédidő 10...30%-át 
tehetik] ki, az elkövetett h iba — különösen a szélső frekvenciasávokban —- számot-
tevő. Áz említett nehézségek gépi úton ugyan áthidalhatók, de csak igen bonyolult 
apparátussal: késleltető vonalakkal és számológépekkel. Ilyen fajta berendezések 
eddig még nem készültek. 
A teljes igazság kedvéért meg kell jegyeznünk, hogy a sztochasztikus jelleg a vizs-
gálati időtartam növelésével természetszerűleg fokozódik, míg a determinisztikus 
jelleg, amely kis időintervallumokban megjelenhet, hosszabb idő á t lagában el-
enyészik. Ezért nevezzük a hosszú idejű beszéd akusztikai jelsorát kvázisztochasz-
tikus folyamatnak. Az eredmények helyessége azonban nagymértékben a t tó l függ, 
hogy a vizsgálati módszert mennyire t ud juk az adott folyamathoz adaptálni . 
2.4. A beszédfolyamat jellemzésére többféle lehetőség kínálkozik: vizsgálatokat 
végezhetünk az időfüggvényen és vizsgálhatjuk a folyamat színképi összetételét. 
Mindezekben az elméleti és kísérleti vizsgálatokban figyelembe szokás venni a hallás 
valószínű értékelő eljárásmódját , hogy a gépi úton nyert ada tok összhangban legye-
nek az agyban földolgozásra kerülő adatokkal . 
Első gondolat magának az oszcillogramnak, az y—f(t) függvénynek a föl-
használása. Bár ez a függvény a teljes akusztikai információt hordozza és kísérletileg 
is könnyen meghatározható, a probléma megoldásához mégsem elegendő. Az osz-
cillogram a beszéd tulajdonságait időben felbontva szállítja, és csak a különleges 
elemző és értékelő sajátságokkal rendelkező emberi agy képes a jelsort kvantálni , 
a titkosítást megfejteni, valamint a beszéd egészére vonatkozó átlagolásokat és kö-
vetkeztetéseket elvégezni. Ehhez azonban az agy az f ( t ) függvényt tovább alakítja. 
Nagyon valószínű, hogy az / ( / ) függvény ágybéli földolgozása so rán a jel-
statisztika is fontos szerephez jut. Az amplitúdó-sűrűség eloszlása, de különösen 
valamely időintervallumban az y0 érték fölött előforduló csúcsok, ill. az y0-hoz 
tartozó null-átmenetek száma fontos információkat hordoz . A beszédhangok ab-
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szolút aktivitásának fölismerésében (érthetőség) pl. döntő jelentőségű a null-átme-
netek időbeli alakulása. 
A p(y) eloszlási függvény csak szigorúan sztochasztikus folyamatokra normális 
eloszlású; más folyamatokra általában csak kísérletileg határozható meg. Ugyancsak 
meghatározható kísérletileg a null-átmenetek száma is, de sem egyik sem a másik 
adattal nyert információkat ma még nem tud juk beépíteni a gépi beszédfölismerés 
mechanizmusába. 
Itt jegyezzük meg, hogy valamely folyamat szigorúan sztochasztikus vol tának 
igazolása (pl. a Gauss-féle eloszlással) még nem mond semmit a folyamat frekvencia 
szerinti összetételéről. A színkép tehát több információt tartalmaz, mint az eloszlási 
függvények. 
A beszédfolyamat pillanatnyi színképi formáját az agy szintén előállítja. 
Ugyanis a jelsor kvantálásához és az egyes hangok fölismeréséhez minimálisan min-
den időpillanatban végzett rövididejű színképelemzés szükséges. Ez a tevékenység 
valószínűleg még az agy alatti idegtalálkozási szinten megtörténik, amit az idegen 
nyelvű beszéd hallás utáni közvetlen utánzásának képessége sejttet. 
Maga a rövididejű elemzés nem könnyű feladat. A Fourier-transzformáció 
létezésének föltétele folyamatos beszédre nem teljesül. Azonfölül a pillanatnyi 
függvénytípus sem érvényes minden időben, hiszen előtte és u t ána másfajta idő-
függvény következik. Ezért az agynak egy olyan „múltra néző" h(t) segédfüggvényt 
kell alkalmaznia, amelynek / ( / ) - v e 1 való szorzata Fourier-transzformálható, és 
amely az időben elég gyorsan csökken, hogy az integrálás eredménye valóban rövid 
idejű állapotot tükrözzön. A kérdéses összefüggés 
formában adható meg. Az amplitúdó-színkép (1 Hz-re eső amplitúdó-sűrűség függ-
vény) az előbbi meggondolás értelmében nem egyszerűen az f ( t ) pillanatonkénti 
Fourier-transzformáltja, hanem az f(t)e~J°" függvénynek egy a hallás időállandó-
jától függő h(t) idő-ablak függvénnyel (súlyozó függvénnyel) való konvolúciója. 
Korrekt kísérleti meghatározása csak nem túl rövid idejű állandósult állapotokban 
lehetséges. 
A hallás időállandója többértelmű kifejezés. Ezért pontosítani kell, melyik idő-
állandóról beszélünk. Az újabb irodalomban a hangosság (1 —l/e) hányadára va ló 
fölnövekedésének idejét 30 . . .50ms körül mérik. Ez tekinthető a rövididejű elemzés 
ágybéli idő-ablak függvénye „lecsengési idejének". A h(t) ablak függvény időértéke 
azonban magától a jelalaktól is függ. Ez abból következtethető, hogy időfölbontás-
ban a p, t, & jellegű hangok gyors egymásutánját (1.. .5 ms) is apercipiáljuk, frekven-
ciafölbontásban pedig az u, o, a-félék közeli formánsait (néha 10. ..50 Hz különb-
ség, azaz 40...200 ms elemzési idő) is megkülönböztetjük. 
Az ágybéli értékelés módjára vonatkozó föltevések közül az egyik igen való-
színű, hogy az agy a hallott jelsort a Fourier-transzformáció mellett önkorrelációs 
eljárással is elemzi, vagyis a 
F(ca, t)= J f(X)h(t - dX (1) 
1 1 0 TARNÓCZY T. 
függvényt is képezi. Erre uta l pl. a kis szintű beszédjeleknek a környezeti zajból 
kihallható és megérthető volta (cocktail-party effect). 
A cp(x) kísérletileg is képezhető, de mivel f ( t ) összetétele pillanatról pil lanatra 
változik, vagy az integrálást kell véges időre korlátoznunk, vagy az (1) összefüggés-
hez hasonlóan egy mélyáteresztő szűrőnek megfelelő súlyfüggvényt bevezetnünk. 
Ekkor a pillanatonként változó, ún. „gördülő" 
<p(r,t) = j f ( B ) f ( B + t ) h ( t - 3 ) dB (3) 
önkorrelációs függvényt kapjuk , amely a valósághoz hívebben követi az agy való-
színű munkáját . 
A gördülő önkorrelációs függvény technikailag elsősorban arra használható, 
hogy a jelsor pillanatnyi sztochasztikus, determinált, vagy kevert jellegéről fel-
világosítást szolgáltasson. 
A másik fa j ta színkép, ami t az agy szintén bevon értékelő munkájába, a hosszú 
idejű energia-színkép. Az átlagos energia-színképet (1 Hz-re eső teljesítmény) a kö-
vetkező a lakban definiáljuk: 
Ф(ш) = j F ^ t = J i m
 2 ' r ! f f(t)e-S°" di j 2 (4) 
Ennek a színképfajtának az ágybéli képzését és ismeretét biztosan igazolja, hogy 
a hallgató a hangszínből megítéli a beszéd érzelmi és akara t i tartalmát (erősség, 
hanglejtés, hangsúly) és fölismeri a beszélő személyét (egyéni hangszín). 
Az előbbi megjegyzésből következik, hogy agyunkban ezúttal sem kizárólag 
hosszú idejű átlagolásról van szó, hanem az energia-színkép minden időben való 
ismeretéről. Matematikailag az (1) és (3) szerinti módszer it t is célravezető, vagyis 
képezhető a 
г 
Ф(со, t) = 1 F ( t a , 0 | 2 = f f ( B ) h ( t - B ) e ~ ^ dB f (5) 
gördülő energia-színkép, amelynek kísérleti meghatározása pontosan ugyanazokat 
a nehézségeket rejti magában, mint az (1) szerinti rövid idejű amplitúdó-színképé. 
Szigorúan sztochasztikus jelsor esetén — továbbá bizonyos föltételek mel-
lett [15] — érvényes a Wiener—Khintchine reláció, amelynek értelmében a hosszú 
idejű energia-színkép (4) szerinti alakja az önkorrelációs függvény (2) szerinti alak-
jának Fourier-transzformáltja. A kapcsolatot a 
Ф(ш) = j (p(x)e-E"dx = &[cp(xj\ (6) 
összefüggés fejezi ki. Nagyon fontos megjegyzés, hogy hasonló összefüggés a (3) és 
(5) szerint definiált értékek közöt t nem áll fenn. Ez megnehezíti, bár nem teszi lehe-
tetlenné a hosszú időre átlagolt energia-színképnek korrelációs módszerrel való 
meghatározását. Az elméleti és kísérleti nehézségeket az ú j a b b irodalomban már 
földerítették [16]. 
A föntebb fölsorolt beszédjellemzők minden valószínűség szerint részt vesznek 
a hallás értékelő-megfejtő folyamatában, de lehet, hogy további jellemzők is helyet 
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kapnak benne. A fizikai beszédkutatás gyakorlata ezzel szemben eddig jóformán csak 
az F(m, t) rövid idejű amplitúdó-színképet tudta eredményesen fölhasználni. Újabban 
mind több figyelmet szentelnek a különféle korrelációs függvények gépi képzésének 
és а Ф(со) hosszú idejű energia-színkép meghatározásának is. Jelen dolgozatban 
a szerző által kifejlesztett újfajta meghatározási módszer kapcsán az utóbbival kí-
vánunk foglalkozni. 
2.5. A hosszú idejű átlagos energia-színkép meghatározása több alapvető és 
gyakorlatban is értékesíthető ismeret megszerzése szempontjából döntő jelentőségű. 
Ezek közül néhány: 
Megtudhatjuk, hogy a gégehang felhangsorának és a szájnyílás sugárzási ellen-
állásának együttes hatása milyen színképi eloszlást eredményez a magas hangok irá-
nyában, ill. hogy milyen frekvenciától kezdve érvényesül ez a két tényező a hangot 
formáló üregek rezonanciás hatásával szemben. Ennek az adatnak az ismerete a hang-
képzés mechanizmusának j obb megértése szempontjából fontos. 
Megvizsgálhatjuk a nyelvek, valamint a csoportos és egyéni ejtésbeli különb-
ségek okozta hatásokat a színkép alakjára. Ezzel adatokat szolgáltathatunk a nyel-
vek közötti hasonlóság kérdéséhez, a nemzetközi beszédátviteli láncok optimális 
használati nyelvének megállapításához, sőt a beszéddel vezérelt gépek kialakításá-
nak problémájához is. 
Fontos adatokat nyerhetünk a beszédátviteli láncok frekvencia és dinamika 
szerinti méretezéséhez. Megismerjük a túlterhelés, az áthallás és a megengedhető 
alapzaj pontos és gazdaságos frekvenciafeltételeit. Mindez a többcsatornás átviteli 
rendszerek műszakilag j o b b minőségű tervezését teszi lehetővé. 
A színképek hangerősségtől függő alakulásának vizsgálata lehetőséget nyújt 
a hangerősség okozta hangszínváltozás jellegének tanulmányozásához. A nyert 
adatok egyben igen hasznosak az önműködő hangerőszabályozás eddig közismerten 
helytelen megoldásmódjának megjavítása szempontjából. 
3. Az energia-színkép meghatározása 
3.1. Az „energia-színkép" tulajdonképpen a pontosabb „intenzitássűrűség-
színkép" kifejezés egyszerűsített formája. Azt a szintértékben kifejezett frekvencia-
függvényt értjük alatta, amely az időben átlagolt hangintenzitás 1 Hz sávszélességre 
eső értékeit írja le. 
Mivel a dimenziók a szint definíciója értelmében kiesnek, mindegy, hogy a szint-
ben ábrázolt színkép jellemzőjéül az intenzitás, teljesítmény vagy energia fogalmak 
közül melyiket használjuk. Az ábrázolás mértéke az 1 Hz-re vonatkoztatás meg-
jelölésére a „színképvonal-szint", szemben a „sáv-szint" és a „teljes-szint" meg-
jelölésekkel. Az ábrázolás mértékegységeként a dB/Hz — dimenzionálisan hely-
telen — „emlékeztető" egységet használjuk. 
A 3.1. alatti definíciónk a Plancherel-tétel [17] alkalmazásával lényegében meg-
egyezik a 4 alatti meghatározással. A tétel szerint ugyanis valamely véges időinter-
vallumban létező (máshol zérus) f ( t ) jelfüggvény időben átlagolt teljesítményére 
p = y j m \ 2 d t = ~ f \ f ( o j ) \ 4 v (7) 
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összefüggés érvényes, ahol f ( t ) és F(oj) egymás Fourier-transzformáltja. Az \F(m)\2/T 
értéket átlagos teljesítménysűrűségnek nevezzük. Föltételezve, hogy a vizsgált jelen-
ségek színképe véges és valós, meghatározásunk (7) fölhasználásával így foglalható 
képletbe : 
- Й 8 ( 8 ) 
ahol В a vizsgálati frekvenciasáv, T a vizsgálati időtartam, /BjVo(?) pedig azt jelzi, 
hogy jelfüggvényünket a v0 = ~ középfrekvenciájú, В sávszélességű szűrőn keresz-
2n 
tül vizsgáljuk. A sávszélességgel való osztás az adatok normálása érdekében kívá-
natos. A valóságban a határátmenetek nem végezhetők el, mert a szűrők frekvencia-
szélessége is és a vizsgálati idő véges. Ezért Ф(со) általában csak közelítőleg határoz-
ható meg. 
Az energia-színkép fogalmát szigorúan sztochasztikus időbeli folyamatok 
színképének ábrázolására vezették be. Az ilyen színkép folytonos és időben állandó. 
Ha a teljesen rendezetlen jelfüggvény elég hosszú ideig állandósult állapotban van , 
a keresett színkép könnyen meghatározható. Ilyenkor mindegy, hogy a rövid idejű 
amplitúdó-színkép négyzetét átlagoljuk hosszabb időre, vagy magát a (8) definíció 
szerinti hosszú idejű energia-szinképet állítjuk elő, vagyis ilyenkor 
Ol2 = Ф М = Ф(со) (9) 
A valóságos beszédfüggvény Ф(юГ) értékeit azonban csak korlátozott pontos-
sággal tudjuk képezni, s ezért hosszú időre átlagolva is csak megközelítőleg állít-
hatjuk elő а Ф(со) függvényt. Eltekintve az önkorrelációs függvény adta lehetőség-
től, az átlagos energia-színképet mindig a szűrt jelfüggvényből határozzuk meg. 
Érdekes, hogy a technikai nehézségek ellenére is a rövid idejű színkép meg-
határozására elég sok megoldást ismerünk. Ezekkel a módszerekkel a beszéd folya-
matos elemzése terén is sok eredményt lehetett elérni. A gyakorlatban bevált meg-
oldásmódok általában három nagy csoportra oszthatók: a keresőhangos, a mozgó 
szűrős és a párhuzamos szűrűs elemzésre. 
A keresőhangos elemzés során folytonosan változó frekvenciájú szinuszos 
jelet keverünk multiplikatív módon a vizsgálandó folyamathoz. A keverés u tán 
kapcsolt mélyáteresztő szűrőn csak a vizsgálandó folyamat és a keresőhang első 
különbségi hangja jut át, amelynek nagysága arányos a vizsgálandó jelfüggvénynek 
a keresőhang frekvenciáján jelentkező amplitúdójával. Az átjutott jel négyzetre 
emelésével éppen a pillanatnyi energiaszínkép adódik, amelynek hosszabb időre vett 
átlaga a számunkra érdekes adat. 
A másik módszer szerint a teljes átviteli frekvenciasávot több párhuzamosan 
kapcsolt sávszűrővel tartományokra osztjuk. A szűrők kimeneti oldalán kapot t 
jeleket négyzetes jelleggörbéjű rendszeren visszük át, majd ugyancsak elektronikus 
eszközökkel rövidebb időintervallumban átlagoljuk. Az egyes sávokba eső átlagolt 
energiaértékeket számoljuk vagy regisztráljuk a hosszabb időre i'ijra átlagoljuk. 
A két módszer bizonyos értelmű egyesítése a mozgószűrős elemzési eljárás. 
Egyetlen, ál landó sávszélességű szűrő középfrekvenciájának folyamatos változ-
tatásával mindig az elemzendő hangjelenségnek éppen a szűrősávba eső energia-
tartamára nyerünk felvilágosítást. 
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A beszédre, min t folytonos változásban levő kvázisztochasztikus folyamatra 
az említett eljárások azért nem alkalmazhatók, mert a beszédfüggvény többek közöt t 
a Fourier-integrálok létezésének elegendő feltételét sem elégíti ki. Ezért a röviden 
vázolt elemző el járásoknak a beszédfüggvényre alkalmazását részletesebben kell 
taglalnunk. Az elemzések matemat ikája az i rodalomból [18, 19, 20] jól ismert , 
a képleteket csak az érvelés, folyamatossága érdekében közöljük. 
3.2. Az (1) egyenlettel kapcsolatban említett h(t) idő-ablak függvény (súly-
függvény, emlékező függvény) voltaképpen a hallás emlékezési folyamatára való 
hivatkozással került be az egyenletbe. Lényegében arról van szó, hogy a t0 idő-
pil lanatban végzendő elemzés során a múlt adatok mind kisebb fontossággal vesz-
nek részt az agy munkájában . Ahogy t0 az idő változásával j obb ra tolódik, a régi 
?o helyek a múltba kerülnek, amit a negatív idők i rányában csökkenő h(t) függvénnyel 
í runk le. Ilyen függvény pl. a 
г
е
-*е„-'>; ha t z s t 
A(0 = 1« , ( 1 0 > 
w
 (0; ha t>t0 y 
ahol l / a = zlí az elemzési intervallum, vagy másként az elemzési időállandó. A hallás-
elemzésben a múl tba mutató időirány nemcsak logikailag, hanem kísérletileg is 
indokolható. Fordí tva visszajátszott szövegben egyes hangok, különösen a zöngés 
zárhangok (b, d, g) teljesen érthetetlenné válnak, de mások is nagyon furcsán hang-
zanak. 
A matematikai felírásban és természetesen a technikai elemzésben is a t0 el-
tolódása a futó idő és ezért az „elemzési idő" jelölésére új változót kell bevezetni. így 
kap juk az (1) egyenletet, ami a változó transzformálásával (átfordítással és eltolással) 
F(cù, t ) = f f(t — /.)H(A)eJ(aX dl (la) 
0 
a lakban is megadható . A futó idő szerinti integrálás azonban természetesen minden-
képpen mínusz végtelentől a jelenig tar t . Ez a tény a Fourier-transzformációt helyezi 
előtérbe a feladat megoldása szempontjából a j övőre érvényes Laplace-transzfor-
mációval szemben. 
A technikai megoldásokban az emlékező függvénynek fontos fizikai jelentése 
van. Valamely lineáris rendszer, pl. szűrőkör, a r a j t a áthaladó jelet saját átviteli 
jellege — a H(jw) rendszerfüggvény — értelmében módosítja. Stabilis szűrőkörökre 
matematikailag nem nehéz bizonyítani [21], hogy ha a bemenő jel a Dirac-féle im-
pulzus-függvény, amelynek színképe F ( m ) = l , a k k o r a rendszerfüggvény és a súly-
függvény (idő-ablak függvény) egymás Fourier-transzformáltja. 
A szűrőkörös technikai megoldások annyiban természetes megfelelői a hallás-
sal való elemzésnek, hogy a megfelelő idő-ablak függvény az átviteli rendszerek 
tulajdonságai következtében önmagátó l megvalósul. 
A keresőhangos elemzés megformulázásához az (1) egyenlet komplex a lakjá t 
vesszük figyelembe: 
t t 
F(w,t) = J /(7.) cos m Ah (t — A) dk — j J /(A) sin coAh (t — A) dk = a{p, t)—jb(co, t) 
— со — ею 
(11> 
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Nyilvánvaló tehát, hogy 
|F(co, 0 Г = № , 0 -F*(co, 0 ] = а2(со, t) + b2(co, t). ( 1 2 ) 
A fázisra az elemzéskor nem vagyunk tekintettel, azaz vagy csak az a2, vagy csak 
a b2 meghatározására szorítkozunk. Ez ismét a hallás sajátságaival indokolható. 
A hallásban a fázis csak periódusosán ismétlődő impulzusjelek észlelésekor játszik 
szerepet, s ilyen a beszédhangok között nincs. 
A (11) és (12) egyenlettel jellemzett keresőhangos elemző úgy dolgozik, hogy 
a jel a lassan változó sin cot keresőhanggal szorzódik (multiplikatív keverés), ami 
az f ( t ) színképét mintegy lassan eltolja a szűrő H(joo) áteresztési sávja előtt. A szűrő 
általában mélyáteresztő, tehát amikor a keresőhang az f ( t ) frekvencia-összetevői 
közelébe kerül, a szűrő kimeneti kapcsain a színképi amplitúdóval arányos különb-
ségi hang jelentkezik. 
Fontos probléma az elemzés időbeli felbontóképessége. A Gábor—Shannon 
relációt a frekvencia—idő színkép vonatkozásában legtöbbször [22] 
alakban szokás megadni. A mélyáteresztő szűrő általában 20 Hz szélességű, tehát 
időbeli felbontóképessége 50 ms. 
Bár a keresőhangos elemzés elég jó frekvenciafölbontást tesz lehetővé, azonban 
nagy az elemzési időszükséglete. Az ún. „Salinger-feltétel" szerint [18] ideális mély-
áteresztő szűrő esetén 25% amplitúdó-hibát megengedve — a keresőhangos elem-
zési sebesség nem lehet nagyobb, mint a szűrő sávszélességének négyzete: 
A szokásos megoldásokban d v ~ 2 0 Hz, tehát y = (dv) 2 =400 Hz/s. Ha v ~ 10 000Hz 
frekvenciáig kívánjuk az elemzést kiterjeszteni, az időszükséglet 
F > 10 000/400 = 25 s, 
ami a feladat megoldása szempontjából nyilvánvaló abszurdum, hiszen 25 s alatt 
100... 120 szótagos szöveg mondható el. 
A taglalás végső eredménye, hogy feladatunk megoldására, az átlagos energia-
színkép meghatározására a keresőhangos elemzési módszer nem használható. 
3.3. A mozgószűrős eljárás a berezgési idő és az elemzési idő szempontjából 
a keresőhangos elemzéshez hasonlóan tárgyalható. Az információt szolgáltató jel 
keletkezése szempontjából a tárgyalás a párhuzamos szűrőkörökével azonos. 
A sávszűrők szélessége és a berezgési idő összefüggését szolgáltató (13) egyen-
lőtlenség jobb oldalára célszerű 2-t helyettesíteni [23]. A (Av) ugyanis a középfrek-
venciától számítandó, s így B = 2(Av). Ezzel az összefüggéssel számolva pl. a Kay-féle 
Sona—Graph kétféle mozgó szűrőjére (45 Hz és 300 Hz), az időbeli felbontás 
45 ms, ill. 6,7 ms. Az előbbi a magánhangzókhoz és ki tar tot t mássalhangzókhoz, 
az utóbbi a zárhangokhoz (p, t, k, b, d, g) és az affrikátákhoz (ts, t/, dz, 0з) meg-
felelőbb, egyenkint azonban nem képesek minden feladat megoldására. 
A 300 Hz-es színképi felbontás 1000 Hz alatt már elégtelen, viszont a beszéd-
hangok egy részére a 45 ms-os idő felbontás túl durva. Az utóbbi főként a rövid 
•idejű elemzéskor okoz hibát. 
Av-At^l (13) 
(14) 
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Az állandó sávszélességű mozgó szűrős elemzés időszükséglete a keresőhangos 
elemzésével összemérhető. Ha azonban pontosabb adatokat kívánunk, pl. a hiba 
mértékét kisebbre aka r juk leszorítani, az időszükséglet négyzetesen növekszik. 
Általában (14) helyett a 
y = ~ < 4e2B2 (14a) 
at 
összefüggés adja meg az elemzési sebesség értékét, ahol e az amplitúdó hibája. Pl. 
B = 4 0 H z sávszélességű szűrő és e = 5% kívánság mellett az előző elemzés időszük-
séglete 
r > 10 000/16 = 625 s. 
Mindkét esetben javítható azonban a helyzet, ha a vizsgálandó szöveget vég-
telenített szalagra vesszük és sokszorosan visszajátsszuk. Ekkor a keresés sebessé-
gét tetszőlegesen lassúra választhatjuk, mégis mintegy egyszerre elemezzük az egész 
fölvett szöveget. Tovább növelhetjük a berendezés hatásfokát, ha a felvételt kis 
szalagsebességgel készítjük, az elemzéshez viszont nagy sebességet használunk. 
Mindezen javító változtatások ellenére sem mondható túl eredményesnek a módszer. 
A technika mai állása mellett (Kay-féle Sona—Graph) 2,5 s időintervallum rög-
zített jelsorról utólagosan néhány perc alatt rövid idejű színképek készíthetők. 
A nyert képek azonban nem alkalmasak átlagolásra és így az átlagos beszédszínkép 
meghatározására sem. 
3.4. A párhuzamos szűrős elemzés matematikai megfogalmazásához a rövid 
idejű színkép formuláját az (l/a) egyenlet alakjában í r juk föl: 
F(co, t) = e-jm{f f(t -л) h (Я) cos сок dX + 
+jf f(t-X)h(X)ùncoXdty = e-jm[a'(co, t)+jb'(co, tj\ 
о 
\F(co, 0 [ 2 = [F(co, t) • F* (со, /)] = а'2(со, t) + b'2(co, t) (16) 
Ekkor tehát 
ismét előállítható. Ezúttal két fáziskiegészítő keskenysávú szűrőt kell alkalmaznunk, 
amelyek impulzusráfelelése a legegyszerűbb esetben e~M cos cat és e~x' sin cot. 
Az exponenciálisan csökkenő 
* < ' > Í 0 ; ha , < 0 <17> 
függvény az új idő-ablak függvényünk időbeli burkolója. 
Megjegyzendő, hogy a szűrők sávszélessége kétszeres az azonos h(t) függvénnyel 
válaszoló mélyszűrő sávszélességének. A (17) egyenlet nem más, mint a (10) össze-
függés pozitív irányba mutató alakja. A technikai megoldásokban természetesen 
annyi szűrőpárt kell alkalmaznunk, ahány helyen a színképet ismerni akarjuk. 
A mérési módszer ismét egyszerűsíthető, ha a (16) egyenletben megelégszünk 
akár az a'2(m, t), akár b'2(m, t) időbeli burkolójának mérésével. Ekkor ugyan 
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a fázismeghatározás lehetőségétől ismét elesünk, de lényegesen egyszerűbb berende-
zéssel, egyetlen szűrősorozattal dolgozhatunk. A módszer jogosultsága matematikai-
lag is igazolható, feltétele mindössze annyi, hogy a szűrő elég keskeny sávú legyen,, 
vagyis h(t) színképe ne lapolja át со értékét, vagyis, hogy a 5 / v 0 < l egyenlőtlenség-
nek kell teljesülnie, ahol v0 a szűrőtartomány geometriai középértéke. A gyakorlati 
elemző berendezések vagy állandó sávszélességű, vagy állandó sávarányú (oktáv, 
féloktáv vagy terc szélességű) szűrőkkel készülnek. Az utóbbiakat azért szoktuk 
előnyben részesíteni, mert a B/v0 arány a frekvenciától függetlenül azonos, míg 
állandó sávszélesség mellett a kis frekvenciák irányában a feltétel miatt korlátozva 
vagyunk. 
A véges sávszélesség kérdésével még tovább kell foglalkoznunk. A (8) definíció 
szerint Ф(со) végtelen keskeny sávszélességre van meghatározva, az F(co, t) függ-
vényt viszont véges sávszélességű szűrőkkel mérjük. így a (9) egyenlőség nem áll 
fenn, hanem 
1 t 
IF(m, t)I2 = lim — [ [F(co, t)F*(co, t)]dt = 
T
 S (18) 
1 ' 
= lim
 r f d t j f(X)h(t — Х)е~1юХ dk j f(9)h{t-9)e~^ d9 
értékét kell meghatároznunk. A jobb oldal változóinak transzformálásával és á t -
rendezésével kimutatható [24], hogy ott éppen a cp(X — 9) korrelációs függvény sze-
repel. Ez viszont a (6) egyenletben megadott Wiener—Khintchine reláció szerint 
a keresett Ф(со) függvény Fourier-transzformáltja. Végül is 
3 oo oo со 
|F(0J, ОI2 = — f Ф(fi) dQ f h())es U,"-Q) d). f d9. (19) 
2 7 1
 - o o о 0 
Mivel pedig a rendszerfüggvény és súlyfüggvény összefüggése szerint a j obb oldalon 
a H(co — fí) és a konjugált komplex H*(co — Q) ismerhető fel, tehát 
| F ( t M ) | 2 = A f ф(й)\Н(со — Q)\2dQ. (20) 
A (20) egyenlet jelentése: minden со értékre |F(co, í ) |2 egyenlő az со körüli \H(jco)\2 
nyíláson át „szemlélt" energiaszínkép integráljával. Ez más szóval azt jelenti, hogy 
a jelfüggvénynek a szűrősávba eső átlagos teljesítményét határoztuk meg, ami a sáv-
szélességgel való osztás után azonos a (8) szerinti definícióval. A (20) egyenlet tehát 
a valóságos technikai megoldások következtében lép a (9) örökébe. Minél keske-
nyebb а \H(jco)\2 színkép, annál jobban megközelíti |F(co, t)|2 a valóságos átlagos 
energiaszínképet. Határesetben, ha H(jco) éppen egyetlen színképvonal, a neki meg-
felelő h{t) ablakfüggvény a végtelen időre bekapcsolt egységfüggvény és a (9) egyenlet 
érvényes. 
A (20) levezetésében felhasználtuk a Wiener—Khintchine relációt, ami beszéd-
függvény esetén nem tekinthető korrektnek, s ezért a (20) összefüggés is óvatosan 
kezelendő. A valóságban a mérések úgy történnek, hogy a párhuzamos szűrősorozat-
ból érkező a'(co, t) jeleket négyzetesen egyenirányítjuk és egy közepes időtartamra 
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(100...200 ms) átlagoljuk. Ez az átlagolás részben az egyenirányítás szűrőköri idő-
állandójának (mélyáteresztő szűrő), részben a regisztrálás tehetetlenségének a követ-
kezménye [25]. Ez u tán az átlagolás u tán a kapott értéket akár hosszú időállandójú 
összegező műszerrel, akár számoló berendezésekkel szűrőkörönként regisztráljuk. 
A párhuzamos szűrős elemzés az eddigiek szerint alkalmas kitűzött feladatunk 
megoldására, de számos hátrányos oldala van. 
a) A közepes idejű átlagolás időállandójának hosszabbnak kell lennie, mint 
a szűrőkörökének. Ezért a szűrőket elég széles sávúnak kell választani. Az ered-
mények szempontjából ez annyiban hátrányos, hogy a színkép felbontása durvává 
válik. Pl. Dunn és White [3] sokszor idézett kísérletében 500 Hz fölött fél-oktáv, 
alatta oktáv szélességű szűrőket használt. A színképi felbontás különösen a mély-
hangú tartományban gyönge. 
b) A módszer további hátránya a nagy műszerszükséglet. Az említett kísérletben 
12 párhuzamos szűrőrendszer és ugyanannyi regisztráló berendezés volt működésben. 
c) Ahhoz, hogy a beszéd egészére vonatkozó átlagos színképet megkapjuk, 
igen hosszú elemzést és középértékelést kell végezni. A [3] cikkben közölt 2,5 perces 
földolgozások még mindig nem adják meg a végtelen időátlagban érvényes színképet. 
Vegyük még hozzá, hogy más beszélő személlyel ú j ra ugyanannyi ideig meg kellett 
ismételni a kísérletet és több személyre újabb középértéket számítani. Nem csodálatos, 
hogy a szerzők összesen csak 5 nő és 6 férfi beszédét dolgozták föl. 
d) A viszonylag rossz jel/zaj viszony miatt a halk hangok és a szünetek elemzési 
adatai hibát okoznak. Ez egyben mindkét irányban korlátozza az elemzési frekven-
ciák kiterjesztését. Az ismertetett esetben, amely az előttünk végzett legnagyobb 
felkészültségű és legpontosabb méréssorozat volt, a két szélső frekvencia-közép 
90 Hz, ill. 9500 Hz (az utóbbi már nem volt mindig mérhető). 
A módszer mérési bizonytalanságát jól szemlélteti az a tény, hogy amikor 
N. R. French és / . C. Steinberg 7 év múlva [4] ugyanazzal a módszerrel, sőt ugyan-
azzal a berendezéssel megismételte Dunn és White méréseit, azoktól meg nem indo-
kolható eltéréseket észlelt. így pl. a 630...1250 Hz közötti oktávban saját méréseik 
átlagosan + 5 dB-lel (szélső esetben +7,5dB-lel) tértek el a korábbiaktól. 
3.5. Az ismertetett színkép meghatározási módszereket kritikailag elemezve azt 
látjuk, hogy a kitűzött feladat megoldására vagy egyáltalán nem alkalmasak (kereső-
hangos elemzés), vagy csak kompromisszumok árán, elég nagy hibavalószínűséggel 
használhatók (párhuzamos szűrős elemzés). A kompromisszumot az jelenti, hogy 
a valójában kvázisztochasztikus folyamatot matematikailag is és méréstechnikailag 
is úgy kezeljük, mintha az teljesen rendezetlen, szigorúan sztochasztikus folyamat 
volna. 
A 3.4. pontban röviden vázolt megfontolások világossá teszik, hogy mérés-
technikailag a probléma nem kerülhető meg. Az ismertetett módszerekkel csak akkor 
kaphatnánk meg a valóságos hosszú idejű átlagos energia-színképet, ha az időbeli 
és színképi felbontás egyszerre lehetne kellő finomságú. A szűrőkörös megoldások 
azonban a bizonytalansági relációnak megfelelő Gábor—Shannon-féle (13) össze-
függés értelmében a kívánt kettős felbontási pontosságot nem érhetik el. 
A nehézségek legyőzésére két lehetőség kínálkozik. Az egyik a korrelációs 
elemzéssel való mérés, ahol a mérés frekvencia-szelektivitása csaknem tetszés sze-
rinti értékre fokozható [16] és ugyanakkor az időfelbontás csak a számológépek 
sebességével korlátozott. Ez a technika azonban nagy mértékű műszer igényessége 
miatt még a Bell-laboratóriumban sem került kísérleti megvalósításra. 
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A másik út a beszédfüggvény sztochasztikus folyamattá való átalakítása. Ekkor 
a szűrőkörös eljárások (akár keresőhangos, akár párhuzamos szűrős) minden nehéz-
ség nélkül alkalmazhatók bármilyen színkép mérésére. Az összes eddigi probléma 
elesik, mivel ez esetben a sztochasztikus folyamat színképe időben nem változik, 
csak egy jól meghatározható középérték körül kis mértékben ingadozik. A mérés 
tehát sokkal pontosabbá válik. Azonfelül nincs szükség hosszú idejű átlagolásra; 
a mérés időtartama csak a legkeskenyebb szűrő berezgési idejével korlátozott . A mé-
rés tehát észrevehetően meggyorsul. Végül a szigorúan sztochasztikus folyamat 
megengedi a párhuzamos szűrők helyett a szűrők időben egymás után való bekap-
csolásával való mérést és a méréshez egyetlen regisztráló műszer alkalmazását. 
Ez a kísérletezést egyszerűvé és olcsóvá teszi. 
Ez a hármas előny várható a beszéd sztochasztikus folyamattá való átalakítá-
sából. Az átalakítást a következő gondolat alapján haj that juk végre. Ne egyetlen 
ember beszéljen, hanem egyszerre több. A szöveg ne legyen azonos és a beszélők 
egymást ne zavarják (statisztikai függetlenség), egyes személyek hangja ne legyen 
a többihez képest túl erős. A beszélő személyek száma annyi legyen, hogy szóközi 
vagy mondatközi szünetek az általános zajból ne legyenek kihallhatok. Mindezek 
a feltételek valószínűsítik, hogy a keletkezett hangjelenség sztochasztikus időbeli 
folyamat. Az eljárás a fentebb említett hármas előny mellett negyedikként a több 
személy beszédére való átlagolást is tartalmazza. A továbbiakban ezen „beszéd-
kórus-tételnek" nevezhető állítás tézisszerű megfogalmazásával foglalkozunk. 
4. A beszédkórus-tétel 
4.1. T é z i s : Több személy egyidejű beszéde esetén — amennyiben a szövegek 
egymástól teljesen függetlenek — a beszélők számának növelésével a keletkezett 
akusztikai jelenség időfüggvénye mind inkább megközelíti a kontinuus, stacionárius, 
szigorúan sztochasztikus folyamatok jellegét. 
Ha e tézis igaz, a színkép szűrőkörös meghatározása helyes eredményhez vezet. 
Ez a 3. pont tárgyalásából is világos, meg az irodalomból is általánosan ismert. 
Hasonló folyamatok, pl. az ellenállás-zaj, a sörét-zaj, az „ s " beszédhang zöreje, 
a dobverővel pergetett réztányér hangja, szintén így elemzendők. A felsorolt példák 
közöt t olyanok is vannak, amelyek makroszkóposán több forrás keltette folyamat 
(az elektronok szabálytalan ütközései) szuperpozíciójaként értelmezhetők. Ilyen 
a beszédkórus is, azzal a különbséggel, hogy az elemi folyamatok (az egyes emberek 
beszédfüggvényei) nem minden szempontból azonos természetűek. Nem szólva 
arról , hogy minden embernek más a hangszíne és egyéni hanghordozása, a kor, 
nem és nyelv szerinti színképben igen nagy eltérések képzelhetők el. Amidőn tehát 
a beszédkórus-tételt kimondjuk, tudatában vagyunk annak, hogy az együttes folya-
ma t konvergenciájának „siettetése" érdekében a csoportok megválasztásában gon-
dosan kell eljárnunk. 
4.2. E l s ő m e l l é k t é z i s : A beszédkórus időfüggvénye kontinuus akusztikai 
folyamat. 
Maga a beszéd szünetekkel megszakított, tehát diszkontinuus folyamat. A mérő-
berendezések integrálási ideje miatt a szünetek közül általában csak a 30.. .50 ms-nál 
hosszabb idejűek mérhetők. Ezek nemcsak szóközi, sőt sokszor elsősorban éppen 
A BESZÉDKÓRUS MÓDSZER 1 1 9 ' 
szavakon belül jelentkező szünetek. De diszkontinuitást mutat a beszédhangok 
pillanatnyi színképe is (formáns-tartományok). Mindez bármely szonogramon 
közismerten jól látható. Összehasonlításként szemléltetés céljából a 2. ábrán egy 
8 tagú beszédkórus szonogramját mutat juk be. A színkép viszonylagos homogeni-
tása teljesen meggyőző. 
TYP« в SONAGKAM ® KAY EtCCTKtC CO. PIKE ВЯООК. К J. 
2. ábra. Egy 8 személyes (olasz férfi) beszédkórus szonagramja. A vízszintes tengely az idő (2,5 s) 
a függőleges tengely frekvencia (85 ... 8000 Hz) és a feketedés az illető helyen 45 Hz sávszélességben 
jelentkező intenzitással arányos 
Saját régebbi méréseim szerint [26] a magyar beszéd átlagos szótagideje a beszéd 
sebességétől függően az I. táblázat szerint alakul. A folyamatot megszakító szünetek 
összideje azonban a beszéd sebességnövelésével nagymértékben csökkenthető. 
Ha a mérhető szüneteket, amelyek a táblázatban szintén közlünk, az összidőből 
levonjuk, a nyers szótagidő a beszéd sebességével alig változik. 
A nagyon gyors beszéd tehát már nagyjából folyamatosnak tekinthető, ugyan-
akkor a színképi alakja valószínűleg nem változik észrevehetően, mert a szótagok 
I. T Á B L Á Z A T 
A magyar beszéd átlagos szótagideje a beszédsebesség függvényében 
Lassú K ö z e p e s N a g y o n 
hangsú lyos sebességű gyors 
Átlagos szótagidő (ms) 208 161 1 3 9 
Hangközi szünetek (%) 26 12 2 
Szótagidő a szünetek levonásával (ms) 154 144 136 
И. TÁBLÁZAT 
Kockadobás sorozatok szuperpozíciója 
logaritmusos összegezéssel 
sorozat 1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 
1 0 0 11 11 0 18 16 13 20 0 
2 3 13 12 20 0 19 0 15 0 0 
3 18 18 17 0 20 10 0 5 15 16 
4 13 16 12 10 10 14 10 18 18 18 
5 19 13 7 18 17 15 0 12 0 11 
6 0 0 12 22 0 14 8 6 14 15 
7 9 0 17 0 15 16 18 14 7 12 
8 8 17 6 12 13 18 9 15 8 11 
9 14 15 9 15 7 0 20 12 16 13 
10 12 19 11 17 12 0 11 8 5 16 
11 6 12 0 6 15 16 12 16 19 15 
12 11 11 12 17 7 15 10 0 13 15 
13 0 9 14 13 7 13 18 14 15 0 
14 6 10 10 14 11 7 10 18 10 10 
15 12 21 18 16 9 13 12 0 9 12 
16 9 13 11 15 13 11 17 8 12 17 
17 13 14 11 12 15 13 9 9 0 17 
18 17 12 16 13 12 15 12 17 0 17 
19 9 14 0 13 9 6 11 9 9 14 
20 17 11 14 16 19 13 11 13 9 14 
log-
közép 25,9 27,5 26,1 28,5 26,7 27,0 26,5 26,5 26,5 27, 
11 12 13 14 15 16 17 18 19 20 
18 14 14 15 16 12 16 0 12 17 
13 10 21 14 9 18 11 12 12 12 
18 11 0 11 14 11 10 18 16 10 
15 10 19 9 13 13 18 0 14 8 
16 18 17 7 0 15 14 12 12 0 
12 6 7 0 19 12 11 12 14 9 
11 17 13 12 17 11 0 19 20 15 
20 15 0 14 10 16 19 6 17 15 
0 11 12 12 12 16 11 19 0 12 
20 9 10 14 18 17 13 12 16 0 
13 0 14 12 9 12 15 10 15 8 
12 14 17 20 16 8 8 15 14 10 
16 21 13 10 15 11 17 11 13 10 
14 12 0 10 7 0 0 20 14 15 
18 16 12 17 20 12 15 0 14 8 
13 12 11 0 9 21 13 18 20 17 
11 10 14 15 11 17 11 14 16 13 
19 16 10 0 8 20 15 0 19 10 
16 13 19 17 10 9 20 12 18 11 
0 13 16 24 6 16 9 9 15 17 
közép 
28,8 27,1 27,9 28,2 27,1 28,7 27,6 27,5 29,0 26,1 27,4 
± 1,6 dB 
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alig rövidülnek. A folyamatosság elérése érdekében azonban nem szükséges ehhez 
a fogáshoz nyúlnunk, ha beszédkórust szólaltatunk meg. A valószínűségtan elemeiből 
ismeretes, hogy diszkontinuitásokat tartalmazó statisztikailag független folyamatok 
összeadásával a diszkontinuitások eltűnnek. Az irodalomból számos ilyen „kocka-
dobási" példa ismeretes [27]. Az elv bemutatására itt is összeállítottunk egy soro-
zatot, amelyet részben az állandósult állapot elérésének szemléltetésére is fel szeret-
nénk használni. 
A példa a következő. Összesen öt kockával dobunk. Az egy kockával dobható 
értékek 0...5 közöttiek (a 6-os oldal O-nak számít). Az első kockát vezérkockának 
tekintjük, amelynek 0 dobása az összes többi dobott eredményt megsemmisíti. 
Egyébként a dobott adatokat mindig összeadjuk. Húsz dobást tekintünk egy mintá-
nak. Ezután új mintát készítünk, összesen húsz darabot . Végül a dobott eredményeket 
dB-nek tekintve, a logaritmus értékek összeadási szabályai szerint a húsz mintát 
összegezzük. 
A példa nagyjából a beszédfüggvény szintdiagramját utánozza, 16,5% szünettel. 
A dobások eredményei a II. táblázatban találhatók. Az adatok még messze nem 
mutat ják a statisztikai megoldást. (Pl. 0 értéknek kb. 66-szor kellett volna meg-
jelennie, s helyette csak 47-et találunk stb.) Ennek ellenére a diszkontinuitások tel-
jesen eltűntek. Sőt, a példában nem tudunk 5 olyan mintafüggvényt kiválasztani, 
amelyek összege még tartalmazna diszkontinuitást. 
A jelenség annyira plauzibilis, hogy a kockadobásos bizonyításra tulajdon-
képpen nincs is szükség. A példa bemutatása inkább a dB-szerinti összegezés miatt 
érdekes. Az agy ugyanis sok kísérleti eredmény tanúsága szerint nagy valószínűség-
gel így összegezi az egyszerre érkező jelfüggvények pillanatnyi értékeit. Ezért hasz-
nálunk az akusztikai folyamatok regisztrálására logaritmusos műszert, amely a 
II. táblázatban közölt példához hasonlóan szintén logaritmusosan végzi a jelértékek 
összegezését. 
A közvetlen kísérleti bizonyítást a 3. ábrán szemléltetjük. Az ábra négy szint-
diagramján egy férfi beszédét, valamint négy és nyolc férfi beszédkórusát rögzítettük. 
A diszkontinuitások elmaradását illetőleg külön megjegyzést nem látunk szükséges-
nek, azonban a stacionárius állapot tárgyalásakor még visszatérünk az ábrára. 
Mindezek alapján az első melléktézist plauzibilis megfontolások és kísérleti 
bizonyítékok alapján bizonyítottnak tekinthetjük. 
4.3. M á s o d i k m e l l é k t é z i s . A beszédkórus időfüggvénye stacionárius akusz-
tikaifolyamat. 
A stacionárius állapot definíciója értelmében az időbeli középérték és az elosz-
lási sűrűség időtől való függetlenségét kell belátnunk. 
A kockadobási példában az alsó, logaritmusosan összegezett sor ± 1 , 6 dB 
maximális ingadozása világosan szemlélteti az időbeli középérték állandóságát, ha 
20 mintafüggvényt összegeztünk. Beszéd esetén a helyzet még kedvezőbb. A 3. ábrán 
közölt regisztrált darabok mintegy 6 s terjedelműek. A négy személyes beszédkórus 
szintdiagramja középértékben már akár rövid, akár hosszú idő alatt alig mutat válto-
zást. Hasonlóképpen, hosszabb idejű felvétel különböző helyeiről statisztikát ké-
szítve, a sűrűség eloszlásban sem találunk számottevő ingadozást. 
Három sűrűség eloszlási statisztikát a III. táblázatban közlünk. A statisztikák 
az 1. ábrán közölt anyag felfolgozásához hasonlóan a Brüel és Kjaer-féle 4420 típusú 
statisztikus eloszlási elemzővel készültek. Az elemző tapogatója a Brüel és Kjaer-féle 
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4305 típusú szintíróra szerelhető. A teljes szintátfogás 12 érintkező sávra van osztva. 
Amikor az írótű valamelyik érintkezőnek megfelelő dB értéken áthalad, a megfelelő 
számláló egység jelet kap és egyet számol. A mintavétel periódusa a tű mozgási 
sebességétől függetlenül állítható; legkisebb értéke 100 ms. A számoló szerkezet 
tehát minden 100 ms-ban egyet számol, de mindig csak az a számláló egység lép 
a ) 
b) 
3. ábra. Beszédről készült szintdiagramok. Vízszintes tengely az idő (6 s), a függőleges tengely pedig 
az intenzitás (50 dB). A diagramok rendre a) egy ember beszédének, továbbá b) két ember, c) négy 
ember és d) nyolc ember együttes beszédének (kórusának) szintingadozását mutatják. 
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d) 
3. ábra с és d képe 
működésbe, amelynek érintkező mezején az irótű a számolás időpillanatában tar-
tózkodik [13]. 
A 3. ábra és a III. táblázat elegendő kísérleti bizonyítékot szolgáltat a második 
melléktézis igazolására. A folyamat 
III. TÁBLÁZAT stacionárius voltából azonban to-
vábbi következtetéseket is levonha-
tunk. Ha ugyanis egy f ( t ) függvény 
stacionárius és átlagos teljesítménye 
véges, akkor Fourier-színképe léte-
zik és meghatározható [28]. Ennek 
a tételnek alkalmazása számunkra 
azért fontos, mert egy stacionárius 
sztochasztikus folyamat nem okvet-
lenül teljesíti a Fourier-transzformá-
ció elegendő feltételét. 
4.4. H a r m a d i k m e l l é k t é z i s : 
A beszédkórus időfüggvénye a beszé-
lők számának növelésével mindin-
kább szigorúan sztochasztikus folya-
mattá válik. 
Sűrűségi statisztika 4 személyes beszédkórus 100 s 
időtar tamú szintdiagramjából 
(1000 adat) 
Ér in tkező he lyek 1. min ta 2 . m i n t a 3. m i n t a 
0 — 4 dB 0 0 0 
4 — 8 dB 0 0 0 
8 — 1 2 dB 0 1 0 
1 2 — 1 6 dB 3 0 1 
1 6 — 2 0 d B 2 4 2 
2 0 — 2 4 d B 6 8 5 
2 4 — 2 8 d B 2 0 1 8 2 4 
2 8 — 3 2 d B 8 9 8 6 8 0 
3 2 — 3 6 d B 3 8 0 3 8 7 3 9 0 
3 6 — 4 0 d B 4 3 7 4 1 6 4 3 0 
4 0 — 4 4 d B 6 3 7 8 6 7 
4 4 — 4 8 d B 0 3 1 
2* 
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Az eddigiekből is világos, hogy a szünetek betöltése egyik legfontosabb lépés 
a beszédkórus-tétel teljesüléséhez. Elemi meggondolás alapján 10...15%-os hang-
közi szünet esetén már 4 személy együttesében kb. l°/00-re csökken a szünetek 
összeesésének valószínűsége. Más kérdés azonban, hogy mikor tekinthetjük a kórus-
ban egyszerre jelentkező hangcsoportokat minden időpontban azonos akusztikai 
sajátságú együttesnek. 
Tekintsünk egy 200 ms-os (egy szótag átlagos időtartamának megfelelő) idő-
állandójú regisztráló műszert. Négy személy beszédkórusában egy ekkora időtar-
tamra eső szövegrészek pl. így alakulnak: 
e V о 1 t 
n g - — f 
— a b 1 e 
s t r a n 
A műszer az együttes akusztikai sajátságait összesítve rögzíti, de még így is nagyon 
hiányos a nyelvben előforduló beszédhangokra vonatkozó statisztikai kép. Ezen 
akkor sem segíthetünk, ha 10 vagy 20 személyes beszédkórust állítunk fel. 
Szerencsére a beszédhangok akusztikai jellege több, csoportos, közös saját-
ságot tartalmaz. Pl. minden zöngés hang 3000...3500 Hz fölött közel azonos szín-
képű, mert főként a hangrés gerjesztő hangjának sajátságait tükrözi. Minden rés-
hang (f, s, / , V, z, 3) zörej hang, tehát a fehér zajhoz hasonló színképi jelleget árul el. 
A magánhangzóknak, valamint a nazális hangoknak (m, n, t), nj) is vannak fontos 
közös sajátságai stb. így szemlélve előbbi kezdetleges példánkat, már 4 személyes 
kórus esetén is kedvező képet kapunk: 5 magánhangzó, 4 zárhang, 3 réshang, 3 fo-
lyékony és 2 orrhang, továbbá némi szünet tölti ki a 200 ms időtartamú együttest. 
Ezek közös színképe már durván megközelíti a beszéd átlagos színképét. Világos, 
hogy a kórus létszámának növekedésével a helyzet csak javulhat. 
Ha a beszédzörejt időben tovább vizsgáljuk és az egyes 200 ms-os minták közép-
értékét és ingadozását tekintjük, a normális eloszlással rendelkező szigorúan szto-
chasztikus folyamatok jellegét ismerhetjük fel. 
A normális eloszlással rendelkező folyamatoknak egyik fontos ismérve a közép-
értékek összegeződésének törvénye. Az ilyen folyamatok szuperpozíciójakor az 
eredő középértéket az elemi folyamatok középértékeinek összege adja meg. Azonos 
elemi középértékek és logaritmusos összegezés esetén az eredő középértékek а IV. táb-
lázat szerint alakulnak. A táblázatból látható, hogy kis létszámú kórusok nem tel-
jesítik a középértékek összegeződési törvényét, azonban a helyzet rohamosan javul 
IV. TÁBLÁZAT 
Azonos középértékű folyamatok logaritmusos 
összegeződése (dB) 
Folyamatok száma 1 2 4 8 10 16 
Sztochasztikus törvény 0 3 6 9 10 12 
Beszédkórus eredménye 0 6,1 8,4 9,5 10,2 12 
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és 8... 10 fő ebből a szempontból már elegendőnek látszik. Említettük már, hogy 
a kórus bizonyos értelmű homogenitása (pl. csupa férfi) az összesített folyamat 
konvergálását sietteti. Ugyancsak segítséget jelent a kísérleti személyek begyakorol-
tatása is. A IV. táblázat adatait csaknem teljesen gyakorlatlan kórusok felvételéből 
nyertük. 
A folyamat sztochasztikus állapotára vonatkozó döntő bizonyítékot természe-
tesen a sűrűség eloszlások vizsgálata szolgáltathatja. A 4. ábrán ezt igyekeztünk 
kísérleti ú ton kapott eredményekkel demonstrálni. Az ábrán közölt három eloszlási 
képet a második melléktézisben vázolt mó-
don készítettük. A grafikonok rendre egyet-
len személy, 4 fős és 8 fős kórus felvett 
szintdiagramjának ingadozásaiból készültek. 
Az egységes koordináták lehetővé teszik a 
képek közvetlen összehasonlítását, amihez 
még a berajzolt normális (Gauss-féle) eloszlási 
görbék is hozzásegítenek. A normális eloszlás-
hoz való közeledés világosan látszik, és 8 sze-
mélyes beszédkórus esetén már kielégítő mér-
tékű. 
A 4. ábrából ugyan közvetlenül már 
nem látható, de az adatokból kitűnik, hogy 
a kórustagok számának emelésével nemcsak 
a négyzetes eltérés, hanem az ingadozások 
teljes átfogása is rohamosan csökken. Ezt 
egyébként a 3. ábra szintdiagramjai is szépen 
szemléltetik. 
Mindezekkel a kísérleti bizonyítékokkal 
a harmadik melléktézist is igazoltuk, s ez-
zel a beszédkórus-tétel bizonyítása befejezést 
nyert. 
A sztochasztikus folyamatok elméletében 
ismeretes egy, a harmadik melléktézishez hasonló törvény: a központi határérték té-
tel [29]. Ez azt mondja ki, hogy bizonyos feltételek mellett bármilyen eloszlási függ-
vénnyel rendelkező sztochasztikus folyamatok összegezése Gauss-féle eloszlás felé 
vezet; végtelen számú folyamat összegezése pontosan a Gauss-féle eloszlást ered-
ményezi. Ezzel kapcsolatban nem érdektelen megjegyeznünk, hogy a központi ha-
tárérték-tétel csak különleges esetekben bizonyított [30], és a beszédfüggvényhez ha-
sonló kvázisztochasztikus folyamatokra egyáltalán nincs kimondva. A harmadik 
melléktézis kísérleti igazolásával a központi határérték tétel egy új — a kvázi-
sztochasztikus folyamatokra kibővített — alkalmazását is valószínűsítettük. 
Sztochasztikus folyamatok energia-színképének arányos sávszélességű szűrőkkel 
való vizsgálatával elméletileg először S. O. Rice [31] foglalkozott a 40-es években, 
de a gyakorlati alkalmazások — különösen mechanikai viszonylatban — csak az 
50-es évek vége felé értek be [32]. Egyes sztochasztikus jellegű beszédhangok energia-
színképének 1954-ben [33], a beszédzörej átlagos energia-színképének pedig 1956-ban 
[11] közölt meghatározásával a beszédkutatás területére is bevezettük ezt a fajta vizs-
gálati eljárást. Az irodalomban Fant [34] és Meyer—Eppler [35] ismerte fel először 
4. ábra. Sűrűség-eloszlási statisztikák a 
harmadik ábrán közölt a), c) és d) szint-
diagramokból. A számlálások 500 s időtar-
tamú darabokból készültek 100 ms-onkénti 
mintavétellel. A fölső grafikon megegyezik 
az első ábra megfelelő grafikonjával 
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az ú j m ó d s z e r e lőnyei t . A z a z ó t a m e g h o n o s o d o t t „ b e s z é d k ó r u s " elnevezést M e y e r — 
Epp le r h a s z n á l t a e lőször . 
A beszédkórus - t é t e l l ényeges elemei ugyan az i d e v o n a t k o z ó k ö z l e m é n y e k b e n [11] 
emlí tésre k e r ü l t e k , de b i z o n y í t á s né lkü l m a r a d t a k . A m o s t k ö z ö l t m e g f o g a l m a z á s és 
kísérleti b i zony í t á s te l jesen ú j . A h á r o m részre b o n t o t t tétel igazo lása m e g a l a p o -
z o t t á teszi a m a t e m a t i k a i m o d e l l e l f o g a d á s á t . K ö z v e t l e n ü l köve tkez ik belőle a f o l y a -
m a t e r g o d i c i t á s a , a m i t a n o r m á l i s (egyszemélyes) b e s z é d f o l y a m a t r a n e m t u d u n k 
b izony í t an i . K ö v e t k e z i k t o v á b b á , hogy a m e g g o n d o l á s o k s o r á n a [29] egyen le t 
levezetésében a be szédzö re j f o l y a m a t o k r a k o r r e k t a W i e n e r — K h i n t c h i n e re l ác ió 
a l k a l m a z á s a . Végül b i z o n y í t o t t a n lehetségessé és i n d o k o l t t á vá l ik az ene rg i a - s z ínkép 
s z ű r ő k ö r ö s mérése . A m i t e h á t a mege lőző d o l g o z a t o k b a n c s a k se j tésként j e l en t -
kezet t , a be szédkó rus - t é t e l i gazo lá sa u t á n v a l ó b a n t é t e lkén t keze lhe tő . A b e s z é d -
k ó r u s m ó d s z e r r e l e lér t ú j a b b e r e d m é n y e k e t egy k é s ő b b i d o l g o z a t b a n [36] k ö z ö l j ü k . 
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A DIJON-I TERMÉSZETTUDOMÁNYI KAR 
DIELEKTRIKUMOK ÉS FERROELEKTROMOS 
ANYAGOK LABORATÓRIUMÁNAK 
TEVÉKENYSÉGE* 
GENEVIEVE GODEFROY 
Laboratoire de Ferroélectriques et Diélectriques, Dijon 
A Dijon-i Természettudományi Kar Dielektrikumok és Ferroelektromos Anya-
gok Laboratóriumának, amely Prof. Lucien Godefroy vezetésével a C.N.R.S. t á m o -
gatásával működik, fő kutatási tevékenysége a ferroelektromossággal és az olyan 
nagymértékben polarizálható dielektrikumokkal (pl. rutil) kapcsolatos, amelyeknek 
a vizsgálata megkönnyítheti a ferroelektromosság bizonyos aspektusainak megértését. 
Jelenleg a laboratóriumot 4, egyenként kb. 6 kutatóból álló csoport a lkot ja , 
a melyek a következő témákon dolgoznak : 
A. Ponthibák vizsgálata elektromos mérésekkel — vezető Mme Geneviève 
Godefroy. 
B. Ferroelektromos kristályok optikai tulajdonságai — vezető Etienne Coquet.. 
C. Kristályrács dinamika — vezető Michel Remoissenet. 
D. Dielektromos tulajdonságok — vezető Lucien Godefroy. 
A. Termoáramok és vezetőképesség mérése, alkalmazás 
báriumtitanátra és rutilra 
A vizsgálatok célja annak tisztázása volt, hogy milyen szerepet játszanak az 
ionos ponthibák a titán alapú dielektromos kristályok elektromos tulajdonságaiban: 
a rutiléiban, amely nagymértékben polarizálható, és a báriumtitanátéiban, amely 
ferroelektromos. Ezért mérték a próbadarabon átfolyó áramot mialatt rövidre 
dT 
zárták azt a polarizálás után és lassan fűtötték egy b = - (°C/s) konstans fűtési 
sebességgel, vagy mialatt folyamatosan feszültség alatt tartották azt állandó h ő -
mérsékleten. Ezen áramokat igen nagymértékben befolyásolja a hibák jelenléte. 
7. Mérési technika 
1. Termoáram mérés. Az 1. ábrán látható a mérőberendezés blokksémája, 
a 2. ábrán egy termikus ciklus leírása, a 3. ábrán a mérőcella részletei, amelyben 
a próbadarabot rögzítik. 
A mérési módszer egy részletét ki kell emelni : A nem ferroelektromos mintákat 
magas hőmérsékleten helyezik elektromos térbe, majd hirtelen lehűtik őket és rö-
vidre zárva fűtik ki újra. Ferroelektromos mintáknál nem szükséges az elektromos 
* 1970. nov. 29-én Budapesten tartott előadás. 
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teret magas hőmérsékleten alkalmazni, megfelel alacsonyabb hőmérséklet a domének 
orientálására. 
2. Vezetőképesség mérések. A mérési technika klasszikus : a mérési elv a 4. áb-
rán, a kísérleti részletek az 5. ábrán láthatók. 
II. Kísérleti eredmények rutilon 
1. Termoáramok. A 6. ábrán két helyi maximum látható alacsony hőmérsék-
leten, és egy harmadik, amelynek a helye a polarizáció hőmérsékletétől függ. A para-
méterek (a b kifűtési sebesség, a polarizálás hőmérséklete ( T p ) és időtartama (tp)) 
változtatásával kimutatható, hogy a két első csúcs jól követi a dipólus jellegű hibákra 
érvényes törvényszerűségeket, míg a harmadik egyáltalán nem. A 7. ábra össze-
1. ábra. A berendezés blokk sémája 2. ábra. Egy termikus ciklus 
T 
1 
Teflon ré teg 
Elektródák 
Y Teflon réteg Termoelem Ezüst lakk 
/ —ЙЯ Î ; 
\ Kimenő csat lakozók 
A ra id i t 
sí 
Cserélhető tartó Minta 
k* 
Szivat tyúhoz 
3. ábra. A mérőcella és a próbadarab rögzítésének vázlata 
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foglalja az ITC formalizmust egy dipólus eredetű csúcsra: kimutatható, hogy a csúcs 
( w\ 
alakjából és helyéből meghatározható a dipólus т = т0 expl — - J relaxációs ideje. 
A 8. ábra megadja w és т0 értékeit a két alacsony hőmérsékletű csúcsra. Ezen értékek 
nagyságrendben jól megfelelnek egy ionos természetű dipólusnak. A legegyszerűbb 
értelmezés, ha feltételezzük, hogy a Ti4 +- t egy divalens atom helyettesíti; ennek 
kompenzálására egy oxigén vakancia keletkezik és a 9. ábrán feltüntetett hat pozíció 
5. ábra. Berendezés vezetőképesség mérésre 6. ábra. Termoáram spektrumok 
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ITC formalizmus 
b = 
dP 
dt 
dT 
ht 
j ( T ) = -
P 
W ) 
dif 
dt 
dj(T) 
dT = 0 
t = Tq exp 
W 
kT 
bWx(Tm) = KT\ 
f ( T ) = j ( T ) -
log j'(T) = C- w j f 
7. ábra. 
W 
ITC eredmények (TiOj) 
W k =0 ,13eV 
pi r m i = 1 1 3 ° K 
f 0 l — 1 0 - 4 s 
W2 = 0,24 eV 
r m 2 = 1 3 6 ° K 
to 2 = 2 . 1 0 - 8 S 
P m ^ T m ^ T p 
8. ábra. A két ITC csúcshoz tartozó energiaértékek 
9. ábra. Rutil kristály vázlata hiányhellyel 10. ábra. Az áram változása a feszült-
ség időtartamának függvényében 
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valamelyikét elfoglalhatja. Az elektromos térben fellépő eredő elektromos momentum 
kinetikájára végzett részletes számítások szerint 3 dipólus jellegű csúcsnak kellene 
jelentkezni a vakancia számára lehetséges 3 ugrásnak megfelelően: így tehát egy 
ugrás gyakorlatilag tiltott. 
2. Vezetőképesség. A 10. ábrán feltüntetett eredményekből látható, hogy az 
.áram függ a feszültség alkalmazásának időtartamától. Nagy feszültségeknél az 
áram erősen nő és átütést okozhat ; kis feszültségeknél az áram egy határértéken 
stabilizálódik. Ebben az esetben vizsgálható ennek a határ-áramnak a változása 
a feszültséggel: a l l . ábrán látható, hogy az Ohm-törvény nem teljesül. A 12. ábrán 
láthatjuk, hogyan változik az aktivációs energia a hőmérséklettel : a vezetőképesség 
nem egyszerűen ionos (Lidiard elmélet), nem is egyszerűen elektron vezetés (félve-
zetők elmélete); az érintkezések fontos szerepet játszanak, de nem viselkednek 
egyszerű töltés injektáló kontaktusokként (Lampert elmélet). Megvizsgálták, meny-
nyiben lehet az áram egy injektált áram, amelyet a jelenlevő ionos tértöltés mó-
dosít. 
III. Eredmények báriumtitanátra 
1. A báriumtitanát leírása. A 13. ábra a báriumtitanát kristályszerkezetét mu-
tat ja közönséges hőmérsékleten: tetragonális szerkezet és a ferroelektromos pola-
rizáció с tengely irányú. 
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A t i tanát köbös szerkezetű TV 120° С esetén 
A t i tanát tetragonális szerkezetű 0° С < 7 V 120° С esetén 
A t i tanát ortorombos szerkezetű —70° C < 7V10° С esetén 
A t i tanát romboéderes szerkezetű T < —70° С esetén. 
A 14. és 15. ábrákon látható egy kristály polidoménes struktúrája a tetragonális 
fázisban. 
A 16. ábra a ferroelektromos polarizáció hőmérséklettel való változásának elmé-
leti görbéjét ábrázolja és a részben hidroxillal szennyezett ( O H - oxigén helyeken) 
felületi rétegek hatását az eredő polarizációra. 
'
 W
* (eV) 
f 
О von Hippel redukált értékei TiO2 
Л von Hippel nem redukált értékei TiC 
! I 
esetéri 
2 esetén 
/ / ( 
100 300 500 700 900 1100 T ( „ K ) 
Log i 
( önkényes egységl 
U e V -
\ o , 4 4 e V 
T Í O , 
L o g í = f ( - f ) 
M é r é s e i n k a lap jón m e g -
s r e r k e s r t e t t görbe 
\ 
\ 0,3 eV 
\ o , 1 5 e V 
0,08 eV 
)6eV 
12. ábra 
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r — Г Ч 
Ъ - ^ З и 
orti 
--ók 
14. ábra. Polidomén struktúra 
15. ábra. Sakktábla struktúra 
1 nem kezelt rész 
2 felületi rétegek 
3 kristály 
16. ábra. Elméleti polarizálódás 
és a felületi rétegek hatása 
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Во Ti 0 3 ( P r o g o ) 
(egykristály) 
« nem kezeli 
О fe lü let i rétegek (OH) 
-f OH-vol szennyezett 
b °KS~! 
; I 
0,5 1,0 1,5 
18. ábra. b hatása J,„-re 
• n e m k e z e l t 
о f e l ü l e t i r é t e g e k ( O H ) 
+ O H - v o l s z e n n y e z e t t 
+ 
BaTi03 egyk r i s t á ly 
( P r a g a ) 
Во Ti Оз ( D i j o n ) 
nem kezelt egykristály 
1. b=0,025°KS"' 
2. b= 0,60 °KS_1 120 
17. ábra. Polarizálódás és termoáram 
spektrumok két különböző b érték esetén 
0,8 1,0 1,2 
19. ábra. b hatása /„,-re 
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ix 10® 
20. ábra. Termoáram spektrumok 21. ábra. A polarizálás irányának hatása 
különböző kifűtési sebességek esetén két-maximumos kristály esetén 
22. ábra. A polarizálás hőmérsékletének hatása 
3 Fizikai Fo lyói ra t X X / 2 
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24. ábra. Kobalt szennyezés hatása 7"„,-re három átalakulás esetén 
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2. Termoáramok mérése. A 17. ábrán ugyanazon kristály két különböző sebes-
séggel (b) történt kifütésekor kapott töltés és áram értéke látható : a piroelektromos 
áramnak egy Im maximuma van, amely annál nagyobb és annál magasabb Tm hő-
mérsékleten lép fel, minél nagyobb b értéke. A 18. és 19. ábrákon látható, hogyan ha t 
b értéke Tm-re és 7,„-re és egyidejűleg az is, milyen szerepet játszanak az olyan rács-
ix10 A 
Ba Ti 0 3 
b=0,11"K/s 
e = 110 p 
Vp=150V 
t p = 9 0 0 s 
Tp=110,3°C 
120 160 200 240 
25. ábra. Termoáram a paraelektromos fázisban 
'(A/cm1) 
V 
10' 
Ba Ti03 - (V) 
Tp-130°C 
V p . 5 0 0 V 
tc = 25 min 
1.2. görbe t p " 25 min 
3.görbe tp« 12 h 
5 » »(min) 
26. ábra. Áram nem kezelt ВаТЮ3 kristály esetén (töltés 130 °C-on> 
3* 
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hibák mint például az O H - , a k á r felületi rétegben, akár a kristály belsejében történt 
szennyezés u tán . 
A 20. ábra a termoáramok spektrumát ábrázolja igen kis kifűtési sebességnél; 
látható a finomstruktúra megjelenése az átalakulásnál: ez a jelenség a domének 
27. ábra. Áram, töltés — 180°C-on 
átorientálódásából származik és egyetlen domént tartalmazó kristályoknál nem lép 
fe l ; 0,2° C/s-nál nagyobb sebességeknél már teljesen eltűnik. 
A báriumtitanát kristályok nagy részénél az átalakulás során két csúcs észlel-
hető, amelyek általában igen különbözők. Kiválasztva egy kristályt, amelynél 
a két csúcs majdnem egyenlő magas volt, tanulmányozták a kifűtés előtti polarizáció 
irányának (21. ábra), a polarizáció hőmérsékletének (22. ábra) és a kifűtési sebesség-
n e k a hatását a két maximum hőmérsékletére (23. ábra). 
Kimutatták, hogy a hidroxil ionokkal szemben a kobalt szennyezés (Co 3 + Ti4 + 
helyen) lecsökkenti a tetragonális = köbös átalakukás hőmérsékletét és a másik 
két átalakulás hőmérsékletét úgy módosítja, hogy ha 5%-nál több kobalt van a kris-
tályosító kádban, csak egy ferroelektromos átalakulás észlelhető (24. ábra). 
A 25. áb ra a paraelektromos fázisban történő kifűtéskor kapott két dipólus 
csúcsot muta t ja : a 2. és 3. csúcsokat az oxigén vakanciákkal való szennyezés meg-
növeli, tehát a csúcsok szemmel láthatólag ehhez a hibához kapcsolódnak. 
Ezen eredmények értelmezése folyamatban van és a ferroelektromos rács által 
polarizált hibáktól származó anharmonikus rezgések segítségével történik. 
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3. Vezetőképesség mérések. A 26. áb ra az áramerősség változását mutat ja 
az alkalmazott feszültség időtartamának függvényében az első 10 percben. Az is 
látható, hogyan változik az áram egy 25 perc után bekövetkező kisütés után, majd 
egy 12 óra múlva történő második kisütés u tán : a határ-áram növekszik. A 27. ábra 
mutatja, hogy —180° C-on a határ-áram stabilizálódik a második feltöltés után. 
A 28. áb rán látható, hogy az /'„ kezdeti á ram követi az O h m törvényt de ez már 
nem mondha tó el az áramról 25 perc múlva. 
A 29. áb ra egyidejűleg mutatja a feszültség és ezen feszültség alkalmazása idő-
tar tamának hatását 130° C-on OH-val szennyezett kristályokban, a próbadarabot 
az egyes mérések között hosszú ideig rövidre zárva. 
A következő — 30. és 31. ábrákon lá tható •— eredmények „elöregedett" kristá-
lyokra vonatkoznak, amelyeket sokszor feszültség alá kell helyezni és kisütni mielőtt 
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29. ábra. Töltődési áram OH-val szennyezett ВаТЮ3 esetén 
,10*' 
3 0 0 
200 
100 
T - 27 °C 
•V= 75 V 
i L . _ 
3 10"' 
Bot i 0 3 egykristály 
t , 40 
• (ora) 10 20 30 
30. ábra. Vezetőképesség eredmények : i = f(t), nem kezelt kristály 
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1 L I I 1 I • 
10 20 30 40 50 6 0 (óra) t 
31. ábra. Más i = f ( t ) eredmény azután, 
hogy a kristályt több termikus ciklusnak vetették alá 
kisfrekvenci-ás Generator 
s z e l e k t i v 
e r ó s i t ó 
J v ibrátor 
rezgószál 
F 
A , — 1 - х —«M 
1 kisfr 
J - O d . 
frekven-
*
J
" genera-1-
I re ferenc ia 
I f rekvenc ia 
sze lek t i v 
e r ö s i t ó 
_ J detektor 
(oszcilloszkóp) 
33. ábra. A rezgő szálas 
berendezés 
32. ábra. Általános 
kísérleti elrendezés 
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Redukált változók 
qV 
со - -
kt 
Törvények 
q = 
X 
LD = - = 
kTeen 
[2 Nq2 E0 = 
kT 
qLD 
2 q 
tr
 у cdkTp 
ве
п 
2^1 = l - l 
j _ dp 
xpkT ~PÏI dÇ 
2 dj 
apkT dtç, 
q = — 
dp 
dz 
dco 
w 
Határfeltételek 
со (ccL, т) - со (0, т) = Q j\ =j2 
OtL 
f pdz = m I l = 12 
z = 
tr 
Időtől független megoldás 
га 
-I du [и + exp (со,- — и) + В] -
(Ói = log q otL = 
1 - е " 
ч 
du 
[и + exp (<и; — и) + В] 
34. ábra. Kiindulási egyenletek 
egy stabil határ-áram elérhető. Ezen eredmények nem magyarázhatók helyesen 
a dielektrikumokban fellépő áramokkal és egy olyan elméletet kell konstruálni, 
amely figyelembe veszi az ionos tértöltéses réteg kialakulását a dielektrikumban és 
a töltéshordozók injektálását az elektródáknál. 
Összefoglalva, láthatjuk, hogy a hibák jelenlétének igen fontos szerepe van 
a tanulmányozott anyagokon keresztülhaladó áramokban mind állandó hőmérsék-
leten alkalmazott elektromos tér (vezetőképesség), mind polarizáció után rövidre 
zárt állapotban történő kifűtés esetén. 
Az eredmények esetleg értelmezhetők feltételezve, hogy az ionos ponthibák 
elmozdulása módosít ja a kristály rácsrezgéseit és az injektáló fém-dielektrikum 
érintkezést. Ez a munka a kutatócsoportban folyamatban van. 
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Potenciáleloszlás dielektrikumokban, 
alkalmazás kerámiákra és BaTi03 egykristályokra 
E munka célja azon potenciáleloszlások tanulmányozása volt, amelyek akkor 
jönnek létre egy dielektrikumban, amikor azt két különböző potenciálon levő elekt-
róda közé helyezzük. A kísérleti módszert „rezgő szál módszer"-nek nevezik, és az 
elméleti vizsgálatok azon a feltevésen alapulnak, hogy a dielektrikumban mozgó 
töltések (töltött ponthibák) vannak jelen szigetelő elektródák között. 
I. Kísérleti módszer 
A próbadarab fölött elhelyezett rezgő szál által felvett potenciál attól függ, hogy 
a próbadarabnak éppen közvetlenül alatta levő pontjai milyen potenciálon vannak_ 
Egy megfelelő null módszeres elektronikus elrendezés segítségével a 32. ábrán lát-
ható módon regisztrálható ez a potenciál. A próbadarab lassan, egyenletesen mozog 
a szál alatt (33. ábra) oly módon, hogy a regisztrálón közvetlenül megkapható 
a V(x) potenciál változása a próbadarab pontjának a próbadarabon elhelyezett 
elektródától való x távolsága függvényében. Ezen potenciálok alakulása egy foly-
tonosan alkalmazott feszültség időtartamának függvényében szintén megfigyelhető. 
II. Elméleti meggondolások 
A 34. ábra összefoglalja annak a modellnek a kiindulási egyenleteit, amelyben 
egyetlen típusú mozgó töltés van; a dielektrikumot egy végtelen kiterjedésű közeg-
nek tekintve, amelyet csak két végtelen planparallel elektróda határol, a problémát 
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€gy dimenzióra redukálja. Egyensúlyi helyzetben tér nélkül a pozitív töltéshordozók 
sűrűsége legyen N. Felírjuk redukált változókkal a Poisson-egyenletet, az áramsűrű-
séget, a töltés megmaradás törvényét és a térerősség és potenciál közötti összefüggést. 
Határfeltételek: egy előírt potenciálesés, a próbadarab semlegessége, a szigetelő 
érintkezések. Ilyen körülmények között egy integrállal fejezhető ki a potenciál, 
amely két paramétertől függ egy adot t hőmérsékleten : az ld = — Debye hosszúság-
it 2" 
h o z tartozó Я koncentrációtól és az alkalmazott V2— Vx — — potenciálkülönbségtől. 
36. ábra. Modell egy töltéshordozóval, Q = 1 
A számításokat elvégezve nyomon követhetők a potenciáleloszlási görbék, 
a m i n t a 35., 36., 37. ábrákon láthatók. A mozgékony pozitív töltéshordozók fel-
halmozódási tar tománya annál keskenyebb, minél nagyobb í í értéke, a potenciál-
eloszlási görbék görbülete annál kifejezettebb, minél nagyobb a töltéshordozók 
koncentrációja. A 38. ábrából látható, hogy adott koncentráció esetén a görbület 
kifejezettebb kis potenciálkülönbségeknél. 
Hasonló módon tárgyalható két különböző előjelű töltéshordozó esete: az 
eloszlás szimmetrikus szigetelő elektródák esetén és aszimmetrikus, ha az elektródák 
egyike félig szigetelő (39. ábra). A töltés koncentráció hatása a 40. ábrán látható. 
A 41. ábra mutat ja , hogyan interpolálhatok a kísérleti görbék az elméletiek közé, 
megkapva igy a-t és evvel N-t. 
N ismerete lehetővé teszi а hibák W F képződési energiájának kiszámítását 
a mérés folyamán, amikor is azok termikus egyensúlyban vannak. A potenciál 
alakulását, különösen a minimum csökkenését vizsgálva látható, hogy az a követ-
kező formájú törvényt követi: 
lo g - " , n - = - y / . 
M) 
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•y meghatározásával megkapható a töltéshordozók mozgékonysága és abból az 
•elmozdulásukhoz szükséges W B energia. Ezen összefüggések a 42. ábrán vannak 
•összegyűjtve. 
° 0.25 0,50 0,75 1 
37. ábra. Modell egy töltéshordozóval, Q = 3000 
0,75 
0,50 
0,25 
a L = 100 
0.25 0,50 Q75 1 
38. ábra. a hatása adott Q. esetén 
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39. ábra. Modell két töltéshordozóval : 
az elektródák természetének hatása 
40. ábra. Modell két töltéshordozóval: 
a töltések koncentrációjának hatása 
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41. ábra. Kísérleti eredmények kifejtése 
Képződési energia 
2 Nq2 
kTes0 
N = N0 exp — kT 
Mozgási energia 
V • 
l o g ^ 
N 
oc
2kTes0 
WF = kT log 
N0 
N 
qD 
y E T WD 
WD = kT log 
a
2
-ktp 
D = ga2P 
gg'= 1 
gcr 
ph 
a = a köbös elemi cella élhossza 
42. ábra. Képződési és mozgási energiák számítása 
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III. Első eredmények BaT i0 3 kerámiákon 
Az eredmények nagymértékben függnek a próbadarabtól . Bizonyos minták 
eleget tesznek a modell alapján kapott összefüggéseknek egyetlen negatív töltés-
hordozó esetén. A 43. ábrán látható a potenciáleloszlás kialakulása és az egyensúlyi 
helyzet beállása. A 44. ábra mutatja a potenciáleloszlásokat abban az esetben, 
amikor a feszültséget fokozatosan csökkentik anélkül, hogy megvárnák egy újabb 
egyensúlyi helyzet beállását. A 45. ábrán lá tható a potenciál csökkenése rövidzár 
létesítése után. A 46. ábra mutat ja a log Vmin által követett lineáris összefüggést. 
Az ilyen típusú próbadarabokra a számítás a következő értékeket ad ja : 
W f = 0,7 eV W ö = 0 , 3 e V 
és a szerzők szerint a mozgékony pozitív ionok a rögzített T i 3 + ionok által kompen-
zált oxigén hiányhelyek. 
A többi próbadaraboknál két szimmetrikus (47. ábra) vagy aszimmetrikus. 
(48. ábra) görbe látható, amely jellemzi a két mozgékony töltéshordozó jelenlétét.. 
43. ábra. Parabolikus potenciál-
eloszlás BaTi0 3 kerámián 90 V 
feszültségnél 
44. ábra. Potenciáleloszlások, 
csökkenő feszültségeknél 
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IV. Eredmények BaxSr1_;cTi03 típusú kerámiákon 
A megfigyelt potenciáleloszlások sokkal inkább függnek a kerámia előállítása-
kor alkalmazott eljárásoktól (színterelés hőmérséklete), mint a kerámia összetételétől. 
Eredményül parabolikus jellegű görbéket kaptak, mint például a III. sorozat 6. 
Ba0i2Sr0 8 8TiO3 összetételű próbadarabján, a már megfigyelthez hasonló alakulással 
(49.', 50.,' 51. ábra). 
Egyes kristálypéldányokon olyan erős görbületet tapasztaltak, hogy azok nem 
magyarázhatók kizárólag egy tértöltéses mechanizmus segítségével (pl. az 52. ábrán 
a II. sorozat 4. Ba0 8Sr0 2 T i 0 3 mintája). Az 53. és 54. ábrákon a potenciáleloszlás,. 
45. ábra. Potenciáleloszlás kialakulása 
a próbadarab rövidre zárása után 
' \i„(Volt) Kerámia (n°13) 
t fsecl 
46. ábra. log V m l a = f ( t ) görbe 
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48. ábra. BaTi03 kerámiák 
két aszimmetrikus görbülettel 
( V ) 
III. Sorozat 
B a T i 0 3 1 2 % S r T i 0 3 8 8 % 
\ 6. minta ® t , i h ® 51 h I 
N 4 V \ \ 
\ \ 
\ \ 
\ \ 
\ \ 
Ф 
\ ® 
\ \ \ \ 
\ \ \ \ 
\ \ \ \ \ \ 
1 X ( c m ) 2 
49. ábra. III. sorozat, 6. minta 
III. S o r o z a t 
_ BaTi03 12% SrTi03 88% 
6 . m i n t a 
® t =.1 fl 26 
® .2 h 3? 
® 3 h « 
30. ábra. III. sorozat, 6. minta: potenciál kialakulás rövidzárkor 
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majd az egyensúlyi helyzet rövidzáráskor való visszaállása lá tható különböző azonos 
összetételű kerámia mintákon. Látható, hogy a sorozatok nagyon heterogének 
lehetnek, és hogy a mozgékony töltéshordozók előjele kerámiánként változhat. 
Az 55. ábra csoportosítja az első gyártási széria különböző összetételű kerámiáin 
kapott eredményeket : a potenciáleloszlások jellegéből következtetni lehet az oxigén 
VU.1V) 
51. ábra. III. sorozat, 6. minta: V m l „=f (T) görbe 
V 
vv 
1 
0,9 
0,8 
0,7 
0,6 
0,5 
0? 
0,3 
0,2 
0,1 
0 
52. ábra. Minta az SB sorozatból: igen nagy görbület 
4 Fizikai F o l y ó i r a t X X / 2 
III. Sorozat 
БаТ(0з 12% SrTi03 88% 
6 . m i n t a 
40 50 60 70 80 t (h) 
SB10. Sorozat 
(aszimmetr ikus elektródák) 
C, Au l o i Ад C*65 v ) egyensúly beállta 1nap < 
С, Ag (0) Ag («65V) ' « 17 h j j 
. C j Au (0) Au ( - 6 5 V ) 
С8 Ад (0) Au ( * 6 5 V ) 
0,5 X/1 
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vakanciák képződési és mozgási energiájára. Az 56. ábrán látható, hogy az oxigén 
vakancia mozgási energiája független a kerámia összetételétől, és hogy a képződési 
energiának a B a 0 > 2 5 Sr„ 75TÍO3 összetételnél maximuma van. 
A kerámia előállítása döntő szerepet játszik: az 57. ábra mutat ja , milyen mérték-
ben változhatnak az eredmények kristálypéldányonként. 
V. A technika tökéletesítése 
Azt gondolták, hogy a rezgő szál módszer tökéletesíthető, ha vákuumot alkal-
maznak a célból, hogy azután a mérés alatt az atmoszféra kontrollálható legyen. 
Az 58. áb ra bizonyítja, milyen fontos szerepet játszik a poláros a tmoszféra: 
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egy BaASr1_^Ti03 kerámiánál a konkavitás maximális vízgőz jelenlétében. Ezen 
a mintán mód nyílott a levegő nedvességének hatásá t tanulmányozni és látható, 
hogy van bizonyos összefüggés a potenciáleloszlási görbék görbülete és a páratar-
talom között (59. ábra) . 
Egy nedvességre erősen érzékeny kerámiánál megfordítva a potenciálkülönbség 
irányát és megfigyelve az egyensúly beálltát (60. ábra) , az tapasztalható, hogy ki-
54. ábra. IV. sorozat: 40% BaTi03 , 60% SrTi03 
alakult egy nagy ellenállású anódközeli réteg, amely ellentétes feszültség esetén lassan 
változik. A katódközeli réteg ellenállása közepes nagyságú; a közbülső tartomány 
vezet a legjobban. A próbadarab modellizálható az ábrán feltüntetett kapacitás-
ellenállás rendszerrel. 
A vizsgálatok tökéletesítésének másik módja abban állt, hogy a nedvességre 
túl érzékeny és ilyen jellegű mérésekhez túl heterogén kerámiákkal nem dolgoztak 
a továbbiakban; így csak a laboratóriumban előállított és szennyezett egykristá-
lyokon vizsgálták meg a potenciáleloszlást. A legújabb eredmények a következők: 
4* 
BaTi0 3 SrTi0 3 kerámiák, első gyártási széria 
B a T i 0 3 100% B a T i 0 3 98% - S rT i0 3 2% B a T i 0 3 90% - S rTÍ0 3 10% B a T i 0 3 80% - S r T i 0 3 20% 
Homogén sorozat 
Vív) Vm 
0 + vakanciák elmozdul-
hatnak 
Ti" vakanciák rögzítettek 
W F = 0 , 7 1 eV 
W D = 0 , 3 3 eV 
X + szennyezések rögzítettek 
Y~ szennyezések elmoz-
dulhatnak 
ВаТЮ 3 40% - S rT i0 3 60% 
Heterogén sorozat 
— 1 tiszta minta 
mozgékony О + vakanciák 
rögzített Ti~ vakanciák 
W F = 0 , 7 3 e V 
W D = 0 , 4 0 e V 
— 3 tiszta minta mozgé-
kony intersticiális 0~ -ok 
rögzített intersticiális 
Ti+-ok 
W F = 0,80 eV 
W ó = 0,35 eV 
Homogén sorozat 
U(v) Vm 
0 + vakanciák elmozdul-
hatnak (2 mozgékonyság) 
T E vakanciák rögzítettek 
W F = 0,78 eV 
W1D = 0,37 eV 
W,„ = 0,28 eV 
B a T i 0 3 20% - S r T i 0 3 80% 
Homogén sorozat 
mozgékony 0 + 
vakanciák 
rögzített Ti~ vakanciák 
W F = 0 , 8 6 eV 
W D = 0 , 3 2 e V 
Homogén sorozat 
U(v) Vm 
0 + vakanciák elmozdul-
hatnak (2 mozgékonyság) 
Ti" vakanciák rögzítettek 
W f = 0,79 eV 
W l o = 0,3t eV 
W2D = 0,25 eV 
ВаТЮ 3 12% - S r T i 0 3 88% 
Homogén sorozat 
0 + vakanciák elmozdul-
hatnak 
T i " vakanciák rögzítettek 
SrT i0 3 100% 
ВаТЮ 3 50% - S r T i 0 3 50% 
Heterogén sorozat 
— 1 tiszta próbadarab 
0 + vakanciák elmoz-
dulhatnak 
Ti+ vakanciák rögzí-
tettek 
W F = 0,78 eV 
W D = 0,37 eV 
- 1 tiszta minta 
mozgékony, intersticiá-
lis 0 - - o k 
rögzített intersticiális 
Ti " -ok 
W F = 0,76 eV 
W o = 0,72 eV 
— 3 szennyezett minta 
Homogén sorozat 
mozgékony 0 + vakanciák 
rögzített Ti~ vakanciák 
W f = 0,82 eV 
W D = 0,34eV 
Nincsenek szennyezések 
Heterogén sorozat 
— 1 tiszta minta 
mozgékony 0 + vakanciák 
rögzített T i " vakanciák 
W F = 0,76 eV 
W D = 0 , 3 6 eV 
— 2 minta, a görbület > 0 
— 2 minta, a görbület -= 0 
55. ábra 
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1. Nem kezelt báriumtitanát monokristályoknál a potenciáleloszlási görbe 
nedvesség jelenlétében görbült; ez a görbület vákuumban eltűnik; ha a kristályt 
H 3 P0 4 -va l öblítik, a potenciál görbék már nem változnak többet nedves levegőben. 
W F ( e V ) 
Q9 
0,8 
< r 
\ 
100% В о 75% В a 5 0 % Во 2 5 % B o 
2 5 % S r 5 0 % S r 7 5 % S r 1 0 0 % S r 
Koncentráció 
WD (ev) 
0,5 
0,4 
f-.-
02 * 
+ 
0,1 
0 Koncentráció 
1 0 0 % B o 7 5 % B o 5 0 7 
2 5 % S r 50% 
Во 2 5 % B a 
5 r 7 5 % S г 100%Sr 
56. ábra. Képződési éshnozgási energiák 
különböző koncentrációk esetén 
В0ТЮ3 SrTi03 keromiók SB so roza t 
SBO B0T1O3 100% SBIOB0T1O3 90%-SrTi03 10% SB30BoTi03707. - SrTi03 30% 
к 
Heterogen sorozat Nagyon heterogén sorozat 
SB50 BaTiOj50%-SrTi03 50% SB 90 BaTiO, lOVSrTiO, 90% 
Nagyon homogen sorozat Homogén sorozat 
Г 
щ _ 
Heterogén sorozat 
JZ 
i 
SB 100 Sr Ti О, 100° 
Heterogen eoroect 
к 
»Íz, 
UL fe^ 
57. ábra. ВаТЮ3 SrTi03 kerámiák : SB sorozat 
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2. Vízgőzt tartalmazó ampullába zárt, így 200 °C-ra hevített és OH-val szennye-
zett báriumtitanát egykristályokban az egyensúlyi potenciáleloszlás ugyanolyan 
erősen görbült vákuum esetén, mint nedvesség jelenlétében. 
Potenciáleloszlós   
Vakuumbon 
Alkohol jelenlétében* 
Viz jelenlétében (telített atmoszféra) 
NH3 jelenlétében 
58. ábra. Potenciáleloszlás 
különböző atmoszférában 
í % 12% 15% 
27% 40% 100% 
59. ábra. Potenciáleloszlás 
a nedvesség függvényében 
60. ábra. Potenciáleloszlás alakulása ellentétes előjelű polarizálás esetén 
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3. Ezek a szennyezett kristályok 800 °C-ra 
való hevítés után elveszítik a vizet és így oxi-
gén vakanciákat tar talmaznak: a potenciálel-
oszlásban nincsen görbület sem vákuumban, 
sem nedvesség jelenlétében (61. ábra). 
A rezgő szálas berendezés lehetővé teszi, 
hogy kontrollált atmoszférában megfigyelhessük 
a potenciáleloszlást a próbadarabok belsejében, 
ahol nincsenek felületi töltések. A nem lineáris 
eloszlásoknak az oka lehet egy mozgékony 
ionokból származó tértöltéses réteg: úgy tűnik 
ugyanis, hogy az OH-val szennyezett egykristá-
lyokban az O H - ionoknak az anód felé való 
elmozdulásából származik. Minden más esetben 
az atmoszférikus nedvesség megzavarhatja az 
eredményeket és megnehezíti az értelmezést. Mi-
vel a kerámiák enyhén parabolikus görbületet ad-
nak, az eredmények összessége úgy magyaráz-
ható, hogy az oxigén vakanciák elmozdulnak és a katód közelében gyűlnek össze, 
a Ti 3 + ionok a helyükön maradnak egyenletes eloszlásban. Egy másik hipotézis most 
van vizsgálat alatt: a katódon elektronok injektálódnak, és ezek is létrehozhatnak 
egy tértöltéses réteget, amely megmutatkozik a potenciáleloszlási görbe felvételekor. 
B. Ferroelektromosjkristályok optikai tulajdonságai 
1. Elektrolumineszcencia mérések. Ha egy ferroelektromos kristályt meg-
felelő körülmények között váltakozó elektromos térbe helyezünk, az fényt bocsát ki. 
Kis frekvenciákon a fényemisszió a Curie ponton megszűnik és a változása a hőmér-
séklettel követi a polarizáció változását. Nagy frekvenciákon (négyszögjelekkel 
táplálva) az elektrolumineszcencia a Curie ponton maximális. A hőmérséklettel való 
változása követi a dielektromos állandó változását. 
A vizsgálatokat báriumtitanáton végzik, az eredményekből Drougard és 
Landauer modellje segítségével kiszámítható a dómén falak mozgási sebessége. 
2. Optikai injektálás. Ezek a mérések klasszikus vezetőképesség mérések 
a katód megvilágítása közben. TGS-re vonatkozó eredmények vannak: az i=f(V) 
karakterisztika jellege jól magyarázható a Lampert elmélettel; rendelkezik egy függő-
leges szakasszal, amely a csapdáknak az injektált elektronokkal való megtöltődésé-
ből származik. 
3. Fotoelektromos effektus. Ezeket a méréseket elektronikus kamerával végzik 
átlátszó PZT kerámiákon (titanátokon és cirkonátokon). Megfigyelik a kvantum-
hatásfok változását a megvilágítás időtartamával, a fotoelektromos küszöb csökke-
nését előzetes megvilágításnál. A fotoelektromos vizsgálatokat azután végezték, 
hogy egy spektrumot vetítettek a kerámiára : memória effektust tapasztaltak (emisz-
szió a sugarak környezetében a fotoelektromos küszöb csökkenésével); továbbá 
megfigyelték a kerámia színének változását, de ezt a jelenséget a küszöbnél sokkal 
nagyobb hullámhosszak is okozhatják és akkor semmi köze a fotoelektromossághoz. 
61. ábra. Potenciáleloszlás vakanciákat 
tartalmazó egykristályon vákuumban 
és nedvesség jelenlétében 
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Az anyagra két keresztezett spektrumot vetítve a klasszikus elméletek által előre nem 
látott fotoelektromos kép nyerhető: megkísérelik elméletileg vizsgálni a vezetési 
sávhoz közel eső nagy sűrűségű csapda nívók és a valencia sávhoz közeli rekombi-
nációs centrumok szerepét. 
C. Rácsdinamika és a „néma" módus vizsgálata 
A méréseket a laboratóriumban előállított R b D P , rubidium dihidrofoszfát 
kristályon végeztek. 
1. Rugalmas állandók és piezoelektromos modulusok mérése. Ezen konstansok 
meghatározására a kristályt elektromos térrel gerjesztve rezgetik : a piezoelektromos 
rezonanciából kiszámíthatók a rugalmas és piezoelektromos modulusok, mivel 
azokat a kristály orientációja, és a megfigyelt rezgések módusa meghatározza; 
a kristályt termosztáttal stabilizált környezetbe helyezik és mérik az impedanciáját. 
Tapasztalat szerint a konstansok a Curie pontnál anomáliát muta tnak (pl. C 6 e 
zérussá válik). Ez azt látszik bizonyítani, hogy az akusztikus módus instabillá 
válik és zérushoz tar t az optikai módus előtt (Cochran és Kobayashi elméleti fejte-
getései). 
2. Elektrokalorikus effektus. Egy adiabatikus mérőrendszerben mérik a hő-
mérséklet változását hirtelen alkalmazva egy elektromos teret. Ez az effektus külön-
böző terekben mérve a ferroelektromos átalakulás közelében maximumot mutat 
a Curie pontnál. A követett törvények nem jellemzőek sem egy elsőrendű, sem egy 
másodrendű átalakulásra. 
3. Infravörös mérések. A kristály reflexióképességét egy elég nagy infravörös 
tar tományban regisztrálva alkalmasan megszerkesztett számítási program segítsé-
gével megkapható a dielektromos ál landó valós és képzetes részének változása ebben 
a frekvencia tartományban. Azt tapasztalják, hogy e"-nek maximuma van igen ala-
csony frekvencián, amelyet a ferroelektromos anyagok „néma" módusának tulaj-
donítanak. A továbbiakban vizsgálni fogják ennek a változását a hőmérséklettel, 
különösen a 147° K-on bekövetkező átalakulás közelében. 
D. Dielektromos mérések 
Mint azt az összes többi módszernél láttuk, elektromos tér, mechanikai rezgetés, 
elektromágneses hullámok alkalmazásával lehetséges meghatározni a ferroelektro-
mos kristályok különböző jellemző mennyiségeit. De a mérés maga nagymértékben 
perturbálhatja ezen mennyiségeket, különösen a ferroelektromos átalakulás közelé-
ben. 
Innen származik az az ötlet, hogy a kristályt mindenféle külső erőtér nélkül 
vizsgálják, csak a minden hőmérsékleten természetesen meglevő termikus gerjesztést 
felhasználva: ez a zajmérések alapelve. A zajáram analízisével meghatározható 
a dielektromos állandó valós és képzetes része. Összehasonlítva ezeket az értékeket 
az automatikus híd módszerrel kapottakkal , láthatjuk, hogy e' anomáliája sokkal 
élesebben jelentkezik a zajméréseknél. Azonkívül a polarizáció fluktuációjával kap-
csolatos képzetes résznek két maximuma jelentkezik az átalakulás közelében, ame-
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lyeket a klasszikus mérések — a veszteségi szög mérések a hídnál — nem választa-
nak szét. 
Ezen zajmérések érzékenysége lehetővé tette a különböző körülmények között 
előállított báriumtitanát kerámiák részletes és pontos vizsgálatát és nagyon világosan 
kimutatta a színterelés hőmérsékletének és annak a ténynek a szerepét, ha a pépet 
kihevítés előtt nyomás alá helyezték. 
Az előzőkhöz csatlakozik az elméleti kutatók fiatal csoportja, amelynek a fel-
adata annak a magyarázata, hogy a perovszkit s truktúra következménye lehet-e 
a ferroelektromosság vagy sem. 

DINAMIKAI SZIMMETRIÁK * 
A — y potenciál 
GYÖRGYI GÉZA 
MTA Központi Fizikai Kutató Intézet, Budapest 
Bevezetés 
Habár a — — potenciál problémája, a Kepler-probléma immár több évszázados 
múltra tekint vissza, s tárgyalása számtalan tankönyvben és monográfiában meg-
található, a legutóbbi években „rejtett" matematikai szimmetriái révén újból magára 
vonta a figyelmet. 
A zárt pályán végbemenő Kepler-mozgások (hatparaméteres) seregét maradék-
talanul meghatározza a három Kepler-féle törvény. Első két törvényét „Astronomia 
nova" (1609), a harmadikat „Harmonices mundi" (1619) c. munkájában tette közzé 
Kepler [1]. Nevezetes eredménye továbbá a Kepler-egyenlet, mely a mozgás időbeli 
lefolyására vonatkozik. 
Newton dinamikája a mozgások seregének meghatározását lokális jellemzőre, 
a helyzetvektor második időderiváltjára (ill. az annak w-szeresével egyenlő erőre) 
vezeti vissza. A Newton-egyenletek nevezetes integrálját találta meg a Kepler-mozgás 
esetében Laplace [2] (lásd ezenkívül [3, 4]). Laplace integrálja vektoriális mennyiség; 
a Runge—Lenz-vektor [5, 6] néven is említik az irodalomban. 
A Runge—Lenz-vektor hasznosnak bizonyult már Bohr és Sommerfeld régi 
kvantumelméletében is, kvantummechanikai megfelelője segítségével pedig Pauli-
nak elsőként sikerült leszármaztatnia a kvantummechanikából a kötött hidrogén-
spektrumot [7]. Pauli levezetésének alapját az impulzusmomentum és a Runge—Lenz-
vektor által kifeszített Lie-algebra képezte ; ő azonban nem nevezte meg a felhasznált 
csoportelméleti fogalmakat. 
A csoportelméleti módszer bevezetése a kvantummechanikába Wigner Jenő 
nevéhez fűződik [8, 9]. Azon csoport meghatározását, amely a H atom „véletlen" 
elfajulásával van kapcsolatban, Fock tűzte ki feladatul [10]. Fock munkájában ki-
használta a probléma Schrödinger-egyenletének az impulzustérben mutatot t mate-
matikai tulajdonságait; a „rejtett szimmetriát" oly módon hozta napvilágra, hogy 
az impulzusteret (a kötött állapotok esetében) egy négydimenziós euklideszi térbeli 
gömbfelület sztereografikus projekciójaként fogta fel. A Fock eredményei és a hid-
rogén-színkép Paulitól megadott levezetése között fennálló kapcsolatra Bargmann 
mutatot t rá [11]. (Megemlítendő azonkívül O. Klein észrevétele a [12] dolgozatban.) 
A probléma többdimenziós általánosítását illetően lásd a [13, 14] dolgozatokat. 
A hatvanas évek közepén a Kepler-probléma dinamikai szimmetriái megújult 
érdeklődés középpontjába kerültek, ami szorosan összefüggött a csoportelméleti 
módszer hadronfizikai sikereivel [az SU(3) szisztematika vagy a „nyolcas ú t " , 
Gell—Mann és Okubo tömegképlete s az Q~ hiperon megjóslása, az SU(6) szuper-
* Doktori értekezés. Érkezett 1971. nov. 1. 
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multiplettek s a mágneses momentumokra nyert összefüggések]. Mindamellett meg 
kell említenünk az időközben megjelent [15—31] munkákat . 
A Kepler-probléma (a H atom) gyakorta szolgált példaképp gyanánt a csoport-
elméleti módszer hadronfizikai alkalmazásaira irányuló törekvések számára. Ebben 
a vonatkozásban ismertük meg az egész diszkrét hidrogénspektrumot egyetlen vég-
telen multiplettbe egyesítő SO(4,l) „spektrumgeneráló csoport" [32—40], valamint 
az SO(4,2) „teljes dinamikai csoport" [41-—53] szerepét. [Ezek „nem-invariancia" 
csoportok; a Fock által talált SO(4) invariancia- vagy degeneráció-csoport mind-
kettőnek alcsoportja.] Nem egy elméleti fizikus reméli, hogy a pontszerű for rás 
gravitációs, ill. elektromágnes terében mozgó részecske problémája (Kepler-mozgás, 
H atom), mely a fizika története folyamán annyiszor játszott különlegesen gyümöl-
csöző szerepet, így a dinamika s a gravitáció Newton-féle törvényeinek, az a tommag 
létezésének és a kvantumelmélet szabályainak felfedezésében, a relativitáselmélet, 
a kvantummechanika és a kvantumelektrodinamika eredményeinek ellenőrzésében, 
segítséget fog nyúj tani a hadronok dinamikájának megalkotásához is. Másrészről 
figyelmet érdemel, miként bontakoztak ki előttünk fokról fokra az elméleti fizika 
fejlődésének egyes szakaszaiban a probléma dinamikai szimmetriái: Laplace ana-
litikus mechanikájában a mozgásállandók teljes rendszere, Pauli és Fock nevezetes 
kvantummechanikai munkáiban a megmaradó vektorok képezte Lie-algebra s az 
SO(4) invariancia-csoport, végül a részecskék rendszerének és dinamikájának cso-
portelméleti leírásával kapcsolatban a nagyobb SO(4,l), SO(4,2) csoportok. 
Noha a Kepler-probléma a fent idézett dolgozatokban sokrétű elemzés tárgyát 
képezte, több olyan kérdés maradt , amely behatóbb vizsgálatot érdemel. 
A Kepler-probléma, ami a dinamikai szimmetriáit illeti, mint fent is lá t tuk, 
korántsem triviális. A térbeli rotá tor dinamikai csoportjai [54, 55] szorosan össze-
függnek a térbeli forgásszimmetriával. Ebben az esetben (manifeszt) geometriai 
szimmetriáról beszélhetünk. A harmonikus oszcillátor [16] rendelkezik nem-geo-
metriai természetű szimmetriákkal is (ilyenkor beszélünk „rejtett szimmetriák"-ról). 
Mindamellett a harmonikus oszcillátor dinamikai szimmetriáit könnyű nyilvánvalóvá 
tenni, s a kvantummechanikában ez reprezentációtól függetlenül megtehető. Mindkét 
esetben csaknem közvetlenül látni a primitív dinamikai változóknak a dinamikai 
transzformáció-csoportokkal szemben mutatott transzformációs jellegét; ez lehetővé 
teszi, hogy bármilyen fizikai mátrixelemet a dinamikai csoportok generátorainak 
mátrixelemei segítségével kifejezzünk. 
Pauli idézett dolgozatában [7] megállapítást nyertek a Kepler-probléma 
mozgásállandóinak (impulzusmomentum, Runge—Lenz-vektor) a dinamikai in-
variancia-transzformációkkal szemben mutatott tulajdonságai; a primitív dinamikai 
változók transzformációs tulajdonságaira (s az ezekkel összefüggő fizikai problé-
mákra , mint a dipólátmenetek valószínűségeire) nem terjedt ki Pauli figyelme. 
Fock viszont a probléma impulzusreprezentációban felírt Schrödinger-egyenletének 
speciális tulajdonságait használta k i ; ú j változók és ú j függvény bevezetésével a négy-
dimenziós gömbfüggvényének integrálegyenletét kap ta [10]. Az impulzustér Fock 
által alkalmazott leképezésének különleges tulajdonsága, hogy energiafüggő; azon-
felül a hullámfüggvényre alkalmazott transzformáció a valószínűségeket általában 
nem hagyja változatlanul. Felvethetjük a kérdést: miként lehet Fock elméletét 
a megszokott kvantálási módszer alapját képező kanonikus formalizmus keretei 
közé beilleszteni? Speciálisan használhatjuk-e a Fock-változókat kanonikus változók-
ként és melyek azok kanonikus konjugáltjai? A valószínűség megváltozása Fock 
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transzformációja során muta t ja , hogy itt nyilván nem unitér (ill. kanonikus) transz-
formációval állunk szemben. A kanonikus formalizmus keretei közé való beillesztés 
így kétségkívül csak a kanonikus transzformációk fogalmának kibővítése árán ér-
hető el. 
Kívánatosnak látszik továbbá a Kepler-problémának olyan megfogalmazást 
adni, amely kezdettől fogva szembeszökően kifejezi a kö tö t t állapotokra az SO(4), 
pozitív energia mellett pedig az SO(3,l) csoporttal szemben mutatott invarianciát. 
A klasszikus Kepler-probléma SO(4,l) spektrumgeneráló csoportjának gene-
rátorait kötöt t állapotokra először Bacry határozta meg [32]; a Bacry-generátorok 
kvantummechanikai megfelelőit pedig Pratt és Jordan [39], valamint Musto [40] 
közölte. A klasszikus SO(4 , l ) generátorokat Bacry a megfelelő Poisson-zárójeles 
összefüggések szolgáltatta differenciálegyenletek megoldása útján nyerte. A Bacry-
generátorok a primitív dinamikai változóknak meglehetősen bonyolult kifejezései, 
pl. a térbeli rotátor vagy a harmonikus oszcillátor nem-invariancia generátoraihoz 
képest, ami feltűnő ellentétben áll a kielégítendő zárójeles összefüggések egyszerű 
alakjával. Kézenfekvő a sejtés, hogy a Bacry-generátorokhoz más, egyszerűbb úton 
is eljuthatunk, ha a dinamikai szimmetriákkal kapcsolatos magasabb dimenziós 
terekben végzett geometriai megfontolásokhoz folyamodunk. A kvantummechanikai 
generátorok megszerkesztéséhez Pratt és Jordan, valamint Musto felhasználta a 
H atom sajátfüggvényeinek explicit a lakját helyreprezentációban, gömbi, ill. para-
bolikus koordinátákban ; azonfelül a Schrödinger-féle faktorizációs módszerre [56, 57] 
támaszkodtak. Feltételezhetően a kvantummechanikai generátorokhoz is eljuthatunk 
a magasabb dimenziós dinamikai szimmetriák fokozott mérvű kiaknázásával, lehető-
leg elkerülve valamely konkré t reprezentáció, speciális koordinátarendszer, s a Schrö-
dinger-féle sajátfüggvények explicit a lakjának a felhasználását. Megemlítjük még, 
hogy pozitív energiára Bander és Itzykson ugyancsak az SO(4, l ) csoportot használja 
spektrumgeneráló csoportként [37], Mukunda, O'Raifeartaigh és Sudarshan viszont 
az SO(3,2) csoportot említi ebben a szerepben [35]. 
Figyelmet érdemel ezen felül a H a tom Schrödinger-egyenletének megoldásakor 
általában alkalmazott energiafüggő skálatranszformáció kapcsolata a dinamikai 
szimmetriákkal, továbbá a H atom „patologikus" [42] jellege. Ez abban áll, hogy 
itt az elektromos dipól-átmenetek bármely két n, n főkvantumszámú állapot között 
végbemehetnek; ez a vonása is megkülönbözteti a H a tomot a rotátortól és a har-
monikus oszcillátortól. 
Végül kívánatos a Kepler-problémának olyan megfogalmazást adni, amely 
nyilvánvalóvá teszi annak SO(4,2) szimmetriáját. 
A jelen értekezés mindenekelőtt a klasszikus Kepler-probléma olyan tárgya-
lását adja meg, amely szembetűnően kifejezi a kötött á l lapotokra az SO(4), pozitív 
energia mellett pedig az SO(3 , l ) csoporttal szemben mutatott invariancia-szimmetriát. 
A négydimenziós geometria tárgyalásmód az (1.18), (1.19) alatt definiált QX, TTA 
négykomponensű mennyiségek bevezetése folytán válik lehetővé. Célszerűnek bizo-
nyul azonfelül egy т invariáns idő-paramétert bevezetni. Alternatív négydimenziós 
tárgyalásmódot tesz lehetővé az (1.46), (1.47) „Bacry-változók" bevezetése; ezek 
használata biztosítja a dt idődifferenciál invarianciáját. 
A 7ia mennyiség négyesvektor-jellege ad magyarázatot arra, hogy miért éppen 
a Fock által alkalmazott sztereografikus projekció hozza napvilágra a probléma 
SO(4) invariancia-szimmetriáját. А mennyiség négyesvektor-jellege pedig azt 
világítja meg, hogy miért marad rejtve ez a szimmetria a szokásos helyreprezentá-
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cióban. A q helyzetvektor nem egyszerű transzformációs tulajdonságokkal rendel-
kező, kovariáns mennyiség négy dimenzióban; nem a vonzócentrumra vonatkoz-
tatott q, hanem a tömegpont helyzetét a pálya geometriai középpontjához viszo-
nyítva megadó q — e vektor az, amely (1.18) szerint egy négyesvektor háromdimenziós 
térbeli komponensét képezi. Az idő t— т transzformációjának szükségessége pedig 
lehetővé teszi, hogy megértsük, miért változik meg a valószínűség Fock transzfor-
mációja során. Az (1.36) mozgásegyenletek a kötöt t állapotok esetében, időnek 
x-t tekintve, egyenletes körmozgást írnak le négy dimenzióban. Egyenletes kör-
mozgást végez Fock ^ x =pö 1 t c x négyesvektora is, és c, klasszikus valószínűség-
eloszlása ezen körpálya mentén egyenletes. A t fizikai idő mellett érvényes eloszlás 
ennek az egyenletes eloszlásnak a — —szorosa . Ez a tényező (1.1). (1.2) felhaszná-
dx а 
2 p2 
lásával a —5—G alakban is felírható. A H atom Fock-féle elméletében a p-térbeli 
Pl+P2 . F |Ф(р)\2d3p valószínűség a négydimenziós egységgömbön végbemenő tehetetlenségi 
? rr 
mozgásnak megfelelő ]Ф(С7)\2 d l Q s valószínűségből éppen ezen - " „ tényezővel 
pöfp' 
való szorzás ú t ján áll elő. 
Tárgyalja továbbá az értekezés a Kepler-pályák származtatását a négydimenziós 
invariancia-szimmetriából kiindulva, s a hodográfra vonatkozóan végezhető analóg 
megfontolásokat is. Kitűnik, hogy a x idő-paraméter, mely lehetővé teszi, hogy 
a Fock-változókat kanonikus változóknak tekintsük, kötött ál lapotokra arányos 
a Keplertől bevezetett w excentrikus anomáliával (lásd pl. [58]). 
A kanonikus formalizmus keretei között megmutatjuk, hogy a H atom Schrö-
dinger-egyenletének megoldására általában alkalmazott energiafüggő skálatransz-
formációval (x = ]/ + 2mE q és y = p / | / + 2 m E ) nyert változók mozgásegyenletei 
számára biztosítható a kanonikus alak a x paraméter bevezetésével. Az áttérés 
a q, p dinamikai változókról és a t időről x-re, y-ra és т-га mint kibővített kanonikus 
transzformáció [59, 60] írható le. Foglalkozunk azonkívül a kanonikus formalizmus 
kiterjesztésével a négydimenziós változók (így л
я
, gx és bx, cx) esetére, melyek bizo-
nyos mellékfeltételeknek tesznek eleget. A három- és négydimenziós leírás közöt t 
a kapcsolat a Dirac-féle zárójeles kifejezés [61, 62] segítségével fogalmazható meg. 
Közöljük az értekezésben a klasszikus Kepler-probléma SO(4,2) teljes dina-
mikai csoport jának generátorait mind a t, mind a x időparaméter választása mellett. 
Eredményeinkhez egyszerű geometriai megfontolással jutunk, s azok magukban 
foglalják a Bacry által nyert generátorokat. Eljárásunk világossá teszi a Bacry által 
nyert kifejezések kapcsolatát а gx , лх változókkal és a x idővel, s rajtuk keresztül 
Fock elméletével. Kitűnik továbbá, hogy a Bacry által talált SO(4, l ) csoport pozitív 
energiás megfelelője az SO(4,l) és az SO(3,2) csoport egyaránt lehet: az SO(4,2) 
teljes dinamikai csoportnak mindketten alcsoportját képezik. Foglalkozunk a di-
namikai csoportok integrálásának — problematikus — kérdésével [27]. 
A klasszikus SO(4,2) generátorok megszerkesztésével s a rá juk érvényes azonos-
ságok tenzoralakban való felírásával maradéktalanul kifejezésre ju t ta t tuk a probléma 
SO(4,2) szimmetriáját. Beszélhetünk a probléma „tisztán csoportelméleti" vagy 
„geometriai" megfogalmazásáról. (A szimmetria annyit jelent, hogy a teljes dina-
mikai csoport transzformációit adott mozgásállapotra alkalmazva mindenkor 
valamely lehetséges mozgásállapotot nyerünk. Az egyes dinamikai transzformációk 
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j e len tése t e rmésze tesen e l t é r ő , a m i n t az egyes g e n e r á t o r o k is m á s - m á s fizikai m e n n y i -
séget r e p r e z e n t á l n a k . ) 
A k v a n t u m m e c h a n i k á b a n az x, y le í rás t v á l a s z t j u k k i i n d u l á s k é n t . A k v a n t u m -
m e c h a n i k a i — h e r m i t i k u s — SO(4,2) g e n e r á t o r o k megsze rkesz té se ú t j á b a n f e l m e r ü l ő 
nehézségek [50] m e g k e r ü l é s é r e egy lehetséges u t a t j a v a s o l u n k . A z SO(4,2) g e n e r á t o r o k 
i s m e r e t é b e n l e s z á r m a z t a t j u k a d iszkré t s a j á t f ü g g v é n y e k r e k u r z i ó s összefüggése i t , 
v a l a m i n t a d i szkré t és f o l y t o n o s s a j á t f ü g g v é n y e k e t ö s s z e k ö t ő t r a n s z f o r m á c i ó s m á t r i x 
e lemeire é rvényes r e k u r z i ó s össze függéseke t . M e g á l l a p í t v a a z t a ( nem-un i t é r ) k v a n -
t u m m e c h a n i k a i o p e r á t o r t , a m e l y az x — q , y->-p, т — í k i b ő v í t e t t k a n o n i k u s t r a n s z -
f o r m á c i ó n a k felel meg , e l ő á l l í t j u k az SO(4 ,2) g e n e r á t o r o k n a k a H a t o m m e g s z o k o t t 
Sch röd inge r - f é l e s a j á t f ü g g v é n y e i r e h a t ó a l a k j á t . 
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1. Invariancia-transzformációk 
A p r o b l é m a f o n t o s m o z g á s á l l a n d ó j á t , a 
h - g - * - ' (1 .1> 
2 m q 
H a m i l t o n - f ü g g v é n y s z á m é r t é k é t , az e=h e n e r g i á t cé l szerűen ké t t ovább i m ó d o n is 
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fogjuk jelölni: 
E
 -
 +
 2m - + 2a' 
(1.2) 
ahol p0 impulzus-, a pedig hossz-dimenziójú nemnegatív mennyiség; itt és a követ-
kezőkben a felső előjel a kötöt t , az alsó pedig a pozitív energiájú mozgásállapotok 
esetére vonatkozik. Nevezetes vektoriális mozgásállandók az 
L = qxp 
impulzusmomentum-vektor, valamint a numerikus excentricitás 
q P X L 
q mg 
(1.3) 
(1.4) 
vektora ; ez utóbbit említik a Laplace—Hamilton-integrál vagy a Lenz—Runge-vek-
tor néven is. Ha p0 X0, célszerűbb ehelyett 
К = + 
mg 
po 
használata. Az L. К vektorokra fennáll: 
LK = 
q PXL 
mg 
• 0. 
(1.5) 
(1.6) 
A Hamilton-függvényt (energiát), ha értéke zérustól különböző, a következőképpen 
fejezhetjük ki L és К segítségével: 
(1.7) H — — (L2±K2). 
Célszerű L és К komponenseit a következő 4X4-es antiszimmetrikus szkémába 
elrendezni :* 
(MlP) = 
0 L 3 - L , 
0 Li 
U - L i 0 
. - ( ± ) " * * 1 - ( ± ) " * * 3 0 
(1.8) 
itt ( + ) " * egy í _ 1 faktor felléptét jelzi pozitív energia esetén. Ezzel a jelöléssel a 
Hamilton-függvény a 
H = ~mg\MyJMx>y1 (1.9) 
alakban í rható fel; az (1.6) feltétel pedig így í rható: 
= 0. (1.10) 
Ha (Ma / j)-t £ < 0 mellett az (axß) valós 4 x 4 - e s ortogonális mátrixok segítségé-
vel másodrendű tenzorként transzformáljuk, úgy az (1.9) Hamilton-függvény értéke 
és az (1.10) feltétel alakja változatlan marad ; £ > 0 esetén hasonló invariancia áll 
* A görög kisbetűvel jelölt indexek az 1, 2, 3, 4 értékeket veszik fel. Kétszer fellépő indexekre 
(az értekezésben mindenütt) összegezni kell. 
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fenn, ha (Mxß)-1 a Lorentz-transzformációk (axß) mátrixai segítségével transzformál-
juk (most akl, ű44, iaki, iau valós).* Mivel adott (Mxß), ill. L és K, ha (1.10), ill. 
(1.6) teljesül, egy-egy pályát határoznak meg, itt dinamikai szimmetria-transzfor-
mációkkal állunk szemben ; továbbá, mivel H változatlan marad, e transzformációk 
a Hamilton-függvény invariancia-transzformációi. 
Annak érdekében, hogy ezen dinamikai invariancia szimmetria-transzformációk-
ról teljes képet alkothassunk, tudni szeretnénk, miképpen transzformálódnak 
a primitív dinamikai változók: a q helyzetvektor és a p impulzus, ill. hogy miként 
alkothatók belőlük pl. olyan mennyiségek, amelyek négyesvektor módjára transz-
formálódnak. 
Képezzük először a p X K vektorszorzatot; (1.5) és a kettős vektorszorzat ki-
fejtési tételének felhasználásával kap juk: 
p X К ± í - — j L = 0 ; (1.11) 
po U ms) 
az (1.1) és (1.2) képleteket felhasználva ehelyett írható: 
(1.12) 
(1.13) 
Az (1.13) egyenlet adot t L mellett p mozgását az impulzusmomentum-vektorra 
merőleges síkra korlátozza. Azon görbe pontjai, amelyet mozgása során p (vagy 
v = p / m ; ez utóbbi görbe a hodográf) leír — a K, L, E= +-p\\2m mozgásállandók 
megadott értékei mellett — az (1.12) egyenletnek tesznek eleget. 
Most képezzük q X K - t ; az (1.5) képlet és a kettős vektorszorzat kifejtési tételé-
nek felhasználásával í rhat juk: 
( q - e ) X K + - ' (qp)L = 0, (1.14) 
Po 
vagy a második tagot az L2 = q2p2 — (qp)2 azonosság, valamint (1.1), (1.2), (1.5), 
(1.7) felhasználásával átalakítva: 
( q - e ) X K + / i [ f l 2 - ( q - ? ] L = 0 (1.15) 
(a előjelét mindenkor + q p előjelével megegyezőnek kell választanunk); az itt 
bevezetett 
e = T K (1.16) 
Po 
vektort nevezhetjük a lineáris excentricitás vektorának (e az erőcentrumot a pálya-
ellipszis, ill. -hiperbola geometriai középpontjával összekötő vektor). Fennáll 
továbbá: 
(q — e)L = 0. (1.17) 
* A latin kisbetűvel jelölt indexek az 1, 2, 3 értékeket veszik fel. 
p X K + ^ - L = 0. 
2po 
Fennáll továbbá : 
pL = 0. 
5 F iz ika i F o l y ó i r a t X X / 2 
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Ez utóbbi egyenlet azt tükrözi vissza, hogy q mozgása az L-re merőleges síkban 
megy végbe. A pálya pontjai azonfelül kielégítik — a mozgásállandók adott 
K, L, e — T g / 2 a értékei mellett — az (1.15) egyenletet. 
Kézenfekvő bevezetni a [63] 
ö = q - e , í?4 = ( ± \ ± . [ а г — (q—e)2]; (1.18) 
* = Ъ = (1.19) 
po±p po±p 
képletekkel meghatározott qx , nx négykomponensű mennyiségeket. Ennek az alak-
nak előnye, hogy adott K, L, E mellett a hosszúság-dimenziójú gx egyedül q-tól, 
az impulzus-dimenziójú nx egyedül p-től függ; de hasznos a 
g = ±a q (qp)p 
q mg <?. = - ( ± ) * — 4 P ; (1.20) pa 
* = ± f p , ^ = ( ± ) - i p 0 ( l - ^ J (1.21) 
alternatív felírás is [vő. (1.11), (1.14); az átalakításnál azonkívül figyelembe vettük 
az (1.1), (1.2), (1.5), (1.16) képleteket]. 
Fennáll : 
exQx = a \ (1.22) 
nxnx = ±p\. (1.23) 
Az 
= (1-24) 
= 0 (1-25) 
négykomponensű egyenletek az (1.14), ill. (1.15) és (1.17), valamint az (1.11), ill. 
(1.12) és (1.13) összefüggéseket foglalják tömören össze. Az (1.1), (1.22), (1.23) kép-
letek alapján í rható: 
^ _ g
 Q ( 1 2 6 ) 
m (<?aí?A)-
(1.20) és (1.21) felhasználásával kap juk : 
№ = 0. (1.27) 
Fennáll továbbá [63] 
M x ß = Q x n ß - Q ß n x \ (1.28) 
erről (1.1), (1.2), (1.5), (1.8), (1.20), (1.21) segítségével győződhetünk meg. Skalá-
risán megszorozva (1.28) mindkét oldalát e^-val, majd я^-val, (1.27)-et figyelembe 
véve kapjuk a 
K* = - (Qß Qß) ~1Maß Qß, (1.29) 
Qa = (nß nß)'lMaßTlß (1.30) 
összefüggéseket. 
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H a £>a-t és 7v t £ < 0 mellett a fent említett valós 4 x 4 - e s (axß) ortogonális mát-
rixok segítségével mint négyesvektorokat transzformáljuk, úgy mindenekelőtt 
(1.28) értelmében maß a kívánt módon , másodrendű tenzorként t ranszformálódik; 
(1.9), (1.22) és (1.23) szerint az energia (a Hamilton-függvény értéke) eközben vál-
tozatlan marad; azonfelül az (1.10), (1.24—30) összefüggések mind megőrzik alak-
jukat . Hasonló megállapítások tehetők £ > 0 esetén, h a pa-t és 7ia-t a Lorentz-transz-
formációk 4X4-es (axß) mátrixai segítségével transzformáljuk négyesvektorként. 
A szóban forgó összefüggések közül (1.26) és (1.27) a g a , nx (a = l , 2 , 3, 4 ) 
változó-párok — melyeket a hat qh p; primitív dinamikai változó segítségével értel-
meztünk — között fennálló mellékfeltételek (kényszerfeltételek). Az (1.24), (1.25) 
képletek felfoghatók mint az adott maß-hoz tartozó pálya és hodográf egyenletének 
„szembeszökően szimmetrikus" alakja . Az (1.28), (1.29) és (1.30) egyenletek pedig 
lehetővé teszik, hogy gx, mxß közül kettőt ismerve kiszámítsuk a harmadikat. 
A gx,nx négykomponensű változók mozgásegyenleteit leszármaztathatjuk köz-
vetlenül a 
# = - V 1 (1.31) 
dt q2 q v 7 
Newton-egyenletből, ahol természetesen 
p = (1.32) 
Az imént talált kinematikai összefüggések, valamint mxß mozgásállandó voltának 
ismeretében el is kerülhetjük az (1.31) mozgásegyenletre való közvetlen hivatkozást. 
Valóban, (1.18), (1.21), (1.32), valamint (1.22), (1.23), (1.29), (1.30) felhasználásával 
kap juk : 
q dgx 1 q dnx 2 
± — - J = — n x , = - т ш 2 д х , (1.33) 
a dt m a dt 
ahol 
ш = (1.34) 
ma 
A dt idődifferenciál tehát gx, nx fent leírt négyesvektor-tránszformációival szemben 
nem invariáns. Ezzel szemben a 
d z = ± - a (1.35) 
ч 
kombináció invariáns; kézenfekvő ennélfogva r-t mint új „idő"-paramétert beve-
zetni. Ily módon (1.33) helyett í rha tó : 
dga 1 dn 2 . 
А
=
т
П
" ^ = (1.36) 
Az (1.36) mozgásegyenletek kötött állapotok esetén a négydimenziós euklideszi tér 
a sugarú gömbjén végzett tehetetlenségi mozgást í rnak le; ha az energia pozitív, 
a mozgás négy dimenzióban gömb helyett egyköpenyű forgási hiperboloidon megy 
végbe. 
5* 
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A négydimenziós leírás Qx, жх helyett történhet a £ x = p f 1 n x , rjx = —p»Qa vál-
tozók segítségével is; Mxß ezekkel kifejezhető az (1.28) min tá ra : 
K ß = (1.37) 
azonkívül (1.24), (1.25) és (1.29), (1.30) analogonjai is teljesülnek. Mellékfeltétel-
ként (1.23)-ból és (1.27)-ből a 
ÍAÍA = ± 1 , (1.38) 
Ía1A = 0 (1.39) 
relációkat nyerjük. 
A £x vál tozókat F o c k felhasználta a H atom k ö t ö t t állapotainak véletlen el-
fajulásáról í rot t munká j ában [10]. Ily m ó d o n E < 0 mellett az 
У =
 n
P
 (1.40) 
Po 
( 2v 1 — y2 ) 
energiafüggő skálatranszformációnak alávetet t impulzusteret a £ , - , - — + r l 
К1 + у2, \+yi) 
sztereografikus projekcióval a négydimenzió euklideszi tér egységgömbjének fel-
színére képezte le; a Schrödinger-féle energiasajátérték-egyenlet megoldásait a négy-
dimenziós gömbfüggvények alakjában nyerte . A kötött H a tom és a négydimenziós 
merev ro tá to r állapotai közöt t eszerint megfeleltetés létesíthető. Megjegyezzük, 
hogy a mozgás frekvenciája (1.2), (1.9) és (1.34) szerint a négydimenziós impulzus-
momen tum (М„
Д
М„
Я
)* nagyságának — 3-ik hatványával arányos; a rotá tornál 
megszokott függést, az impulzusmomentum első hatványával arányos frekvenciát 
oly módon nyerhetünk, ha x helyett ú j x idő-paramétert vezetünk be. Teljesítse 
t az cödx = + codx ( œ — p 0 a / m ) feltételt; ekkor azt ta lá l juk, hogy £ a , rjx mozgás-
egyenletei (1.36)-ból a fta—ria, x—x, co->-œ helyettesítéssel nyerhe tők . 
Az (1.40) energiafüggő skálatranszformáció, kiegészítve a q helyzetvektor 
x = p 0 q (1.41) 
transzformációjával, más tekintetben is hasznos. Az impulzusmomentum most is 
az (1.3) a lakot muta t ja : 
L = x X y ; (1.42) 
a Lenz—Runge-vektor (1.1), (1.2) segítségül hívásával a 
K = y ( l + J 2 ) x ± ( x y ) y (1.43) 
egyszerű a lakban írható fel. Felhasználva az (1.7), (1.42), (1.43) képleteket, a Hamil-
ton-függvényt a 
,2 
alakban nyerjük, ahol 
H
 = +2N* <L44> 
N=\x(\±y2). (1.45) 
2 
Az (1.40), (1.41) t ranszformáció „ fak tor izá l j a" a Hamilton-függvényt. 
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Megemlékezünk végül a változók még egy fajtájáról, mely ugyancsak hasz-
nosnak bizonyul a dinamikai szimmetriák tárgyalásában. Legyen 
7>opq AiPq 
Ь- = 7Г cos + mcoQ. sin 
"
 a
 mg * mg 
„ ^oPq с;« Р о Щ 
— í?« cos sin , 
ing mœ mg 
ill. 
mg mg 
„ nh j . n* cb M i -ca = QX ch 1 sh ; 
mg mœ mg 
( £ < 0) (1.46) 
( £ > 0 ) (1.47) 
ezek a „Bacry-változók" [51, 53]. Az (1.20), (1.21), (1.33) képletek felhasználásával 
kapjuk : 
dcx 1 , dbx » .оч 
-é=mb*> ( L 4 8 ) 
A Bacry-változók mozgásegyenleteit láthatóan а £>, — <+, л
х
-*Ь
х
, т — t helyettesítés-
sel nyerhetjük (1.36)-ból; ugyancsak fennállnak az (1.22—30)-ból oa-nak c„-val 
és 7г
я
-пак Z^-val való helyettesítése útján nyert relációk. Mindezen összefüggések 
természetesen megőrzik alakjukat, ha bx-1 és cx-t £ < 0 mellett valós 4X4-es orto-
gonális mátrixok, £ > 0 esetén pedig a Lorentz-transzformációk 4X4-es mátrixai 
segítségével négyesvektorként transzformáljuk. A dt idődifferenciál ezen transzfor-
mációkkal szemben invariáns. A Bacry-változók oly módon teszik láthatóvá a négy-
dimenziós invariancia-szimmetria létezését, hogy eközben az idő-paraméter sze-
repében megmarad a t fizikai idő; ugyanakkor a q, p primitív dinamikai változók-
nak bonyolultabb kifejezései, mint qx és лх. 
2. A négydimenziós invariancia-szimmetria 
és a Kepler-egyenlet 
A négydimenziós euklideszi tér 
ôî + e l + QÎ + ôî = a2 (2.1) 
gömbjének valamely főköre előállítható a 
6ct(w) — X x c o s w + A.s inw (0 ^ w «= 2л) (2.2) 
paraméteres alakban; itt a xx, Xx rögzített négyesvektorok a hosszúságúak és egy-
másra merőlegesek: 
xßXß=0. (2.3) 
A (2.2) főkört а к . Д , négyesvektorok helyett jellemezhetjük a 
^iß = x j ß - x ß 2 a (2.4) 
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4X4-es másodrendű antiszimmetrikus tenzorral is. Fennáll: 
= (2.5) 
= (2.6) 
А е(01,02>0з) vektorok háromdimenziós alterében végrehajtott elforgatásokkor 
(Ф2 3 , Ф31, Фi2) és (Ф14, Ф24, Ф34) hármasvektorokként viselkednek. Vezessük be 
ezekre а Л, ill. Г jelölést: Л ; = ' е1Г5Ф„, Г ;=Ф,-4 . Ebben a háromdimenziós jelölés-
ben (2.6) helyett 
í rható , (2.5) pedig a 
ЛГ = 0 (2.7) 
ö X r + j / ű 2 - e 2 A = 0, (2.8) 
QA = 0 (2.9) 
összefüggéseket szolgáltatja [(2.8) felírásához felhasználtuk (2.1)-et is]. A (2.9) 
egyenlet azt fejezi ki, hogy a (2.2) kör t a q vektorok háromdimenziós alterére vetítve 
nyer t görbe ott a A vektorra merőleges síkban fekszik; (2.8) pedig megadja e görbe 
egyenletét. A Q-térben a koordinátatengelyeket rendre a — Г, Г Х Л és Л (derék-
szögű jobbrendszert képező) vektorokkal párhuzamosaknak választva azt találjuk, 
hogy a (2.8) egyenletnek csupán egyetlen komponense nem tűnik el azonosan, s az 
ezt az egyenletet az 
5 + ^ = 1 (2.10) 
a lakban szolgáltatja [itt b2 = a2/(l +Г2/Л2); x és y a q vektor első két komponensét 
jelöli, a harmadik komponens (1.9) folytán azonosan eltűnik]. 
Tetszőleges négydimenziós elforgatás, melyet a xa, Aa négyesvektorokra [s így 
a (2.2) főkörre és a (2.4) antiszimmetrikus tenzorra] alkalmazunk, a (2.10) ellipszist 
ugyancsak a fél-nagytengellyel rendelkező ellipszisbe transzformálja. Megfordítva, 
bármely ellipszist, melynek fél-nagytengelye a-val egyenlő és centruma a g-tér 
kezdőpontja, a (2.1) négydimenziós térbeli g ö m b alkalmas főkörének — amely 
természetesen (2.2)-ből négydimenziós elforgatással nyerhető — a g-térre való vetí-
tése útján származtathatunk. Éppen ezek az adot t a fél-nagytengellyel rendelkező 
ellipszisek képezik az energia ado t t negatív értékéhez tartozó Kepler-pályák („izo-
erg") seregét. Ily módon valamely (2.10) ellipszispályán végbemenő Kepler-mozgás-
n a k megfeleltethető a (2.1) fiktív négydimenziós térbeli gömbfelület egy főkörén 
végbemenő mozgás. Lényegében ilyen megfeleltetést alkalmazott Kepler — anélkül 
természetesen, hogy négydimenziós tér használatához folyamodott volna — híres 
időegyenletének leszármaztatásában. 
Rendeljük a w paraméter 0 értékét a (2.2) kör azon pont jához, amelyben gx(w) 
negyedik komponense zérus: g 4 ( 0 ) = 0 ; ekkor x 4 = 0 és Г = хЯ4. Feltehetjük, hogy 
Я 4 < 0 ; ekkor a választott koordinátarendszerben a x x t jellemző komponensek: 
xx (a, 0, 0, 0). Azonfelül Aa-nak csak a második és negyedik komponense külön-
bözhet zérustól; így az a 2—4 s íkban végrehajtott elforgatással átvihető a A}(0, a, 0, 0) 
vektorba. Ez a (2.2) kört a (2.10) ellipszissel egy síkban fekvő 
x(h') = a cos w, y(w) = a sin w (2.11) 
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körbe transzformálja. Ebből y irányú, ú/a arányú zsugorítással nyerhető a (2.10) 
ellipszis 
x(w) = a cos w, y(w) = b sin w (2.12) 
paraméteres előállítása. A w excentrikus anomália és a t idő kapcsolatát Kepler 
időegyenlete fejezi ki. Térjünk át arra a vesszős koordinátarendszerre, melynek 
kezdőpontja az ellipszis egyik F gyújtópontja (az erőcentrum); a koordinátaten-
gelyek továbbra is legyenek az ellipszis tengelyeivel párhuzamosak. Az új koordi-
náták (2.12) helyett 
x'(w) = a{cos W — E), y'(YV) = b sin w. (2.13) 
Az F-re vonatkozó területi sebesség 
nab 1 
~T ~ ~2 
, dy' , dx'\ ab .. . dw , .. 
itt Т=2л/со a keringési idő. Kapjuk tehát: 
со — (1 — ECOS (2.15) 
dt 
az idő szerint integrálva a t=0, w=0 kezdeti feltétel mellett nyerjük az 
cot = w — E sin w (2.16) 
Kepler-egyenletet. Az erőcentrumtól mért q = (x'2+y'2)l távolság (2.13) alapján 
így írható : 
q = n(l — e cos w); (2.17) 
itt tekintetbe vettük a b kistengely és az в numerikus excentricitás b2 — a2( 1 - е 2 ) 
kapcsolatát. A (2.15), (2.17) képleteket kombinálva kapjuk: 
dw = — со dt. (2.18) 
q 
A pozitív energiájú hiperbolapályákra vonatkozóan hasonló megfontolásokat 
végezhetünk. A négydimenziós tér 
< ? Í + e 5 + e ! - r f = «2 (2.19) 
egyköpenyű forgási hiperboloidjának egyenlete a i?4 = 4-i?o képzetes koordináta 
bevezetése után (2.1)-gyel azonos alakot ölt: 
el+el+el+QÍ = a2- (2.20) 
Legyen Xa két rögzített négyesvektor képzetes negyedik komponensekkel; tegyük 
fel, hogy fennáll: 
x f f t = — = а2, = 0. (2.21) 
Ekkor 
Qx (w) = xxchw + Xxshw (2.22) 
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(w valós paraméter, mely — oo-től + °°-ig fu t ) egy hiperbola-ágat ír le a (2.19) hiper-
boloidon. Ez a görbe jellemezhető a 
= Х с Л - V « (2-23) 
tenzorral is ; fennáll : 
= (2.24) 
= 0 (2.25) 
[vő. (2.4), (2.5), (2.6)]. A e (í?i> 0з) vektorok háromdimenziós alterében végre-
hajtott elforgatásokkor (Ф2 3 , Ф31, Ф12) és (/Ф14, /Ф24, г'Ф34) valós hármasvektorok-
ként viselkednek. Vezessük be ezekre а Л, ill. Г jelölést: Л
г
 = -^е1Г5Ф„, Г J = i 0 j i . 
Ebben a háromdimenziós jelölésben (2.25) helyett 
Л Г = 0, (2.26) 
(2.24) helyett pedig 
e x r + f 'e2 — а 2 Л = 0, (2.27) 
0Ä = O (2.28) 
írható [(2.27) felírásához felhasználtuk (2.19)-et is]. A (2.28) egyenlet azt fejezi ki, 
hogy a (2.22)-t a q vektorok háromdimenziós alterére vetítve adódó görbe ott а Л 
vektorra merőleges síkban fekszik, (2.27) pedig megadja ezen görbe egyenletét. 
A g-térben a koordinátatengelyeket rendre a — Г, Г Х Л , Л (derékszögű jobbrend-
szert képező) vektorokkal párhuzamosaknak választva azt találjuk, hogy a (2.27) 
egyenletnek csupán egyetlen, nem azonosan eltűnő komponense van, s az ezt az 
egyenletet négyzetre emelés u tán az 
X 2 V 2 
cr~ b2 = X ( 2 ' 2 9 ) 
alakban szolgáltatja [itt b2=a2 /{(T/A)2— 1}; тс és y a g vektor első két komponensét 
jelöli, a harmadik komponens (2.28) folytán azonosan zérus]. Megjegyezzük, hogy 
(2.24), (2.27), (2.29) a (2.22) hiperbola-ággal együtt leírja a másik Qx(w) = —xx eh w + 
+ Aash w ága t is, mely ugyanolyan erősségű taszítóerőnek felel meg. 
Tetszőleges Lorentz-transzformáció, melyet a xx , négyesvektorokra [s így 
(2.22)-re és (2.23)-ra] alkalmazunk, a (2.29) hiperbolát ugyancsak a valós tengellyel 
rendelkező hiperbolába transzformálja. Megfordítva, bármely hiperbolát, melynek 
valós tengelye n-val egyenlő és centruma a g-tér kezdőpontja, a (2.19) hiperboloidon 
haladó (2.22) alakú alkalmas hiperbolából a Q-térre való vetítéssel származtathatunk 
[a (2.22) hiperbolák egymásból Lorentz-transzformáció segítségével nyerhetők]. 
Az adott a valós tengellyel rendelkező hiperbola-ágak képezik az erőcentrumtól 
mért távolság reciprokával arányos potenciál mellett az energia adott pozitív érté-
kéhez ta r tozó — izoerg — pályák seregét. Ily módon valamely (2.29) hiperbola-
pályán a Newton, ill. Coulomb-potenciál hatása alatt végbemenő mozgásnak meg-
feleltethető a (2.19) fiktív négydimenziós térbeli hiperboloidból kimetszett (2.22) 
alakú hiperbolán végbemenő mozgás. Ezt a megfeleltetést felhasználhatjuk a Kepler-
egyenlet pozitív energiás analogonjának leszármaztatásához. 
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A (2.22) hiperbola-ág а kx=(xaxa)~ixx, lx = (—ÁaAx)~tkx ortonormált vek-
torok rendszerében az 
x(w)=a ch w, y(w)=a sh w (2.30) 
paraméteres alakban í rható le. Az xy Descartes-rendszerben (2.30) egyenlőszárú 
hiperbola-ágat ír le. A (2.29) hiperbola jobb ága ebből az ordináták b/a-val való 
szorzása (zsugorítás vagy nyújtás) ú t ján nyerhető: 
x(w)=a ch w, y(w)=b sh w. (2.31) 
A jobb gyújtópontot (a vonzó erőtér centrumát) kezdőpontnak választva írhatjuk : 
x'(vv) = a (ch w - e ) , y'(w) = b sh w. (2.32) 
Keringési időre most nem hivatkozhatunk ; az impulzusmomentum megmaradásának 
tételét jegyezzük fel : 
p0b = = m t ó ( l - £ c h v v ) ^ . (2.33) 
Kapjuk tehát : 
û> = ( l - e c h w ) ~ ; (2.34) 
a Kepler-egyenlet pozitív energiás analogonját innen az idő szerint integrálva nyer-
jük, a í = 0 , w = 0 kezdeti feltétel mellett: 
(ot = w — s sh w. (2.35) 
A q = (х'2+у'2)* távolság az erőcentrumtól (2.31) a lapján: 
q = a (s chw — 1); (2.36) 
itt tekintetbe vettük a b2 = a2(e2—1) relációt. A (2.34), (2.36) képleteket kombinálva 
kapjuk: 
dw ~ —— со dt. (2.37) 
q 
A (2.18), (1.37) egyenleteket (1.35)-tel összehasonlítva látjuk, hogy 
dw = codt; (2.38) 
a r időparaméter célszerűen arányosnak választható vv-vel. 
Megjegyzendő, hogy kifejezhetjük dw (ill. dz) kapcsolatát dt-\e 1 az erőcentrum-
tól mért q távolság helyett a p = m[(dx'/dt)2+(dy'/dt)2]i impulzus segítségével is. 
A (2.13), (2.15), (2.32), (2.34) képleteket felhasználva kapjuk: 
dz = dt (2.39) 
2po 
(p0=mœa). 
Jelölje a (2.2), ill. (2.22) képletekkel megadott gx négyesvektor т szerint képe-
zett deriváltja m-szeresét nx; ekkor gx-ra és tix-ra fennállnak az (1.36) mozgásegyen-
letek. Teljesül (1.23) is; fennáll azonkívül (2.5)-tel és (2.24)-gyel analógiában: 
W ^ ^ 0 ' (2-40) 
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vagy részletesebben 
п Х Г + ^ Т я2 Л = 0, (2.41) 
яЛ = 0. (2.42) 
Ezek szerint я a kötött Kepler-mozgás esetében (2.10)-hez hasonló ellipszisen, 
pozitív energia mellett pedig hiperbolán mozog; ez utóbbinak valós és képzetes ten-
gelye a (2.29) hiperbola képzetes, ill. valós tengelyével arányos. Érdekesebb a p 
impulzus (ill. a v = p / m sebesség) által leírt görbe. Ennek egyenletét oly módon kap-
hatjuk meg, hogy (2.41)-be я-пек p-vel kifejezett alakját írjuk be [я a p impulzusnak 
í/r/űfT = 2po/(Po±F2)-szerese; lásd (2.39)]. Kört kapunk, melynek sugara és centru-
mának helye excentricitás-függő ; az ellipszispálya kistengelyének végpontjaiban, 
és a hiperbolapálya végtelen távoli pontjaiban, az impulzus p0, azaz független az 
excentricitástól. 
Adott negatív energia mellett a p vektor által leírt körök a n>n k=pl négydimen-
ziós térbeli gömb főköreiből a 
„ _ P o - P 2 „ 
pí+p2*' pí+p*po 
sztereografikus projekció út ján állnak elő [p helyett az (1.40) skálatranszformációval 
nyert y-t használva mondhat juk, hogy az у által leírt körök a ç ; ç ; = 1 egységgömb 
főköreiből a 
e - f - l ~ y 2 
ç
 1 y ' i + / 
sztereografikus projekcióval adódnak], A főkörökre négydimenziós elforgatásokat 
alkalmazva a p (ill. y) által leírt görbék (körök) izoerg seregét kapjuk. Pozitív energia 
mellett is elvégezhetők e megfontolások. 
Míg az 1. fejezetben a megszokott háromdimenziós térbeli változókból szer-
kesztettünk olyan mennyiségeket, amelyek segítették felismerni és maradéktalanul 
megragadni a négydimenziós invariancia-szimmetriát, ebben a fejezetben azt láttuk, 
hogy négydimenziós geometriai megfontolásokból kiindulva miként kapható meg 
maradéktalanul a szokásos leírás. 
3. A mozgásegyenletek Hamilton-féle alakja; 
általánosított kanonikus transzformációk 
Az (1.31), (1.32) Newton-egyenletek természetesen felírhatok a Hamilton-féle 
kanonikus alakban:* 
drA
 =
 eaBlH (3 1) 
dt drB' 
ahol 
r
l
=qi, r
3+i
=Pi, 
* A latin nagybetűvel jelölt indexek az 1,2, 3, 4, 5, 6 értékeket veszik fel. 
D I N A M I K A I SZIMMETRIÁK 1 7 9 
es 
авл _ (гАВ) 
О О 0 1 0 0 
О О 0 0 1 0 
О О 0 0 0 1 
- 1 0 0 0 0 0 
0 - 1 0 0 0 0 
О 0 - 1 0 0 0 
(3.2) 
Értelmezzük а Ф(гл), Ф{гА) függvények (Ф, Ф)
г
 Poisson-féle zárójeles kifeje-
zését а 
дФ дЧ> 
(Ф. п — ОАВ 
' дг
л
 дг
в 
képlettel. А (3.1) mozgásegyenletek felírhatok а 
drA 
dt = ( r . h), 
(3.3) 
(3.4) 
alakban is. Az rA változók tetszőleges Ф(гА) függvényére hasonló alakú mozgás-
egyenlet igaz: 
dф 
~ = (3.5) 
Vezessük be új változókként az (1.40), (1.41) képletekkel értelmezett г ' = х
и 
23+í = y . mennyiségeket. Ezek (3.5) szerint a 
dzA 
vagy másképpen, a 
dzA 
п 
AB дн 
dt '' dzB 
mozgásegyenleteknek tesznek eleget, ahol 
n
AB
 = (zA, z\-
(3.6) 
(3.7) 
(3.8) 
(3.7)-be természetesen 77-nak a zA változókkal kifejezett (1.44), (1.45) alakját kell 
behelyettesíteni. A (3.8), valamint az (1.1), (1.2), (1.40), (1.41) képletek felhasználá-
sával kapjuk: 
( O = 
1 
1 l±y* 
2 x2 ( x i y j - x j y i ) 
• (3.9) 
Minthogy iiabt5eab, a (3.7) mozgásegyenletek nem kanonikus alakúak; az (1.40), 
((1.41) transzformáció nem kanonikus transzformáció. 
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Az (1.44), (1.45), (3.9) képletek felhasználásával k a p j u k : 
= (3.10) 
vagy 
,„ dH N
 ARdH 
« d?- ( З Л 1> 
Minthogy (1.40), (1.41), (1.45), valamint (1.2) szerint N/x = ±a/q, az (1,35) kép-
letet tekintetbe véve (3.11) helyett í rható: 
,„ dH dt .„ дН 
« w ' ( З Л 2 > 
A (3.7) és (3.12) képletek összehasonlítása muta t ja : ha bevezetjük t helyett az (1.35) 
összefüggést teljesítő т „idő"-paramétert , a z 4 változók mozgásegyenletei kanonikus 
alakot öltenek. 
Említettük, hogy az áttérés az rA változókról a z 4 változókra nem kanonikus 
transzformáció: a (z4, zB) r Poisson-féle zárójeles kifejezés értéke nem egyenlő 
(rA, r \ értékével, és a z 4 változókra mint t függvényeire érvényes mozgásegyenletek 
nem kanonikus alakúak. A kanonikus alakot oly módon nyertük vissza, hogy t he-
lyett új X „idő"-paramétert vezettünk be. 
Hasznos ezért a megszokott kanonikus transzformációknál általánosabb 
transzformációkat tekintetbe venni. Értelmezzük az r° nyolckomponensű mennyi-
séget a következőképpen:* 
ti = ql, r4 = í, ti+i=Pi, r8 = — H. (3.13) 
A qt, pi dinamikai változókkal egyenrangú változókként vesszük tekintetbe a t időt 
és a Hamilton-függvény H számértékét (az energiát). Az rA változókat a hatdimen-
ziós fázistér pontjai szemléltetik. Az r° mennyiségek szemléltetésére a nyolcdimenziói 
kibővített fázistér szolgál (lásd pl. [59, 60]). 
Bevezetjük a kibővített fázistérben értelmezett cp(г"), Ф(С) függvények kibő-
vített Poisson-féle zárójeles kifejezését a 
(3.14) 
definícióval; itt eot> = l, ha b —a = 4; = —1, ha a - b = 4 ; végül = 0 , ha ja — b[ 4 
[vő. (3.2)]. 
A kibővített fázistér r °=r a ( r b ) önmagára való leképezésének neve: kibővített 
kanonikus transzformáció, ha teljesül az 
(r°,r b)t = e°b (3.15) 
feltétel. 
Az 
r° = r" + (r" ,<p)x+ - ((?, <p)t, cpf + j , (((r°, <p)t, q>\ ,<p%+... (3.16) 
* A kis gót betűkkel jelölt indexek az 1-től 8-ig terjedő egész értékeket veszik fel. 
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képlet, ahol (p = cp(r°) a kibővített fázistér pont ja iban értelmezett függvény, kibő-
ví tet t kanonikus t ranszformációt ha tároz meg. Fennáll ugyanis : 
(r°, x b ) t = sab; 
( f , (гь, ф)
г
)
с
 + ((r°, cp\, rb)c = ((r°, rb) r , <p\; 
~ (r», ((r», ер),, <p\)t + ((r°, (p\, (rb, <PX\ + \ (((r° , cpX, <?>)« : rb)r = 
(3.17) 
(3.18) 
= 7v(((ra , rb%,q>\,q>)„ 
( ( ( t 6 , <P)« , < ? ) r , ф ) г )
с
 + у ( ( r a , ( ( r b , ( P X , ( P ) r ) r + 
+ у ( ( ( r " > И > ф Х . ( r " > < P ) r ) . + g , ( ( ( ( r ° , < p ) « , , ç > ) , , г ь )
с
 = 
•sí. t. [а (3.18) összefüggések közül az első az r°, rb, cp függvényekre a lkalmazot t 
Jacobi-azonosság, a többi pedig a Jacobi-azonosság ismételt alkalmazásával áll 
elő]; a (3.15) feltétel teljesülése következik a (3.17), (3.18) összefüggésekből. 
Ado t t dinamikai probléma esetében a (3.13) mennyiségek közül H kifejezhető 
a többi segítségével; á l ta lánosabban ez a kapcsolat implicit a lakban is fe l í rha tó : 
со (r°) = 0. (3.19) 
Az adot t p roblémának megfelelő r" pontok a nyolcdimenziós kibővített fázistér 
egy hétdimenziós hiperfelületén, az energiafelületen fekszenek. 
Képezzünk kibővített kanonikus transzformációt (3.16) szerint az и • co(r°) 
függvény segítségével, ahol и független r°-tól. 
Megváltoztat juk a jelölést: az eredeti dinamikai vá l tozókat r° helyett rjj-lal 
je löl jük, a t ranszformált r" helyett r°=r°( i / ) - t í runk ; r°-t ekkor az 
r e = r°o + (rS, в>Х,и + 4 ( ( « 0 . coX0,co)t0u2 + j y (((t"o, ©),. , coX0, co ) t 0 u 3 +. . . (3.20) 
sor állítja elő. Deriváljuk r°-t и szerint: 
dxa , „ . dxa дсо дх" дхь дсо , .. dm ,„ „,. 
ж =
( r
 ' » > * = £РЧ ^ ars = £ M cM k* ж = ( r ° ' rb)<° ciri • ( 3 - 2 1 ) 
Az Xg —r° leképezés kibővített kanonikus transzformáció, így tehát (3.15) értelmében 
(r°, гь)
го
 = е
оь
. Az r°(w) függvény eszerint a 
dx° 
du — £ 
dm 
ж' 
(3.22) 
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vagy másképpen, a 
^ - ( f , co)t (3.23) 
kanonikus alakú differenciálegyenlet-rendszernek tesz eleget. Az r° változók tetsző-
leges <p(r°) függvényére hasonló alakú differenciálegyenlet-rendszer igaz: 
% = (3.24) 
Ebből következik, hogy zérus, cü(ra) független w-tól: 
ct>(rS) = co(r°). (3.25) 
A (3.20) kibővített kanonikus transzformáció a (3.19) energiafelületet önmagára 
képezi le. 
írjuk fel Я és a többi dinamikai változó kapcsolatát a megszokott H=h(qt, pt, t} 
alakban;* az co(r°) függvény ennek megfelelően így választandó [vő. (3.13)]: 
cu(r°) = ra + h(x\ r2, . . . , r7). (3.26) 
Képezzük ennek felhasználásával a (3.22) egyenleteket; (3.13) figyelembe vételével 
í rható : 
d q = dh dl = l dpj = _ dh_ dH=dh 
du dpi ' du ' d u dqt du dt 
A második egyenlet szerint t = и + const. ; a konstans célszerűen zérusnak választ-
ható . Az első és a harmadik egyenlet így a qi(t), Pi(t) függvényeket meghatározó 
Hamilton-féle kanonikus mozgásegyenletek. Végül a negyedik egyenlet szerint 
H változása az időben kizárólag h explicit időfüggésétől eredhet. Az m segítségével 
képezett kibővített kanonikus transzformációk eszerint a mozgás lefolyását írják le;; 
az со függvény (3.26) speciális a lakja mellett a transzformáció и paramétere a t idő-
vel egyenlőnek választható. 
A mozgás előállítása csak az egyik alkalmazása a kibővített kanonikus transz-
formációknak. Segítségükkel megfogalmazható a kapcsolat adott mozgás külön-
féle leírásai, adott dinamikai rendszer különböző mozgásállapotai stb. között. 
Egy példaként képezzünk a cp(r°) = qp In ]/ + 2mH függvény felhasználásával 
a (3.16) képlet szerint kibővített kanonikus transzformációt. A transzformált vál-
tozók jele most r° helyett 3° lesz ; részletesen : 
3' = 34 = т, 34 + i = Ti, 38 = - H . (3.28) 
A 
3° = r° + (r°, qp ln | /=F2mH\ + — ((r°, qp In }/=F 2 m H \ , qp In У + 2 т Н )
х
 + ... (3.29) 
* A kibővített fázistér használata esetén szükséges, hogy a Hamilton-függvény értékét (függő' 
változóját) és függvényszimbólumát eltérő jelöléssel egymástól megkülönböztessük. A közönséges 
fázistér használata mellett általában szükségtelen ez a megkülönböztetés; a jelen értekezésben is a 
kibővített fázistér bevezetését megelőzően a Hamilton-függvény értékét és szimbólumát egyaránt 
Я-val jelöltük [vö. pl. (3.1)]. 
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képlet xh yh z és H számára a következő kifejezéseket szolgáltatja: 
= <h 
ji = pi 
1 + In j/ -F 2mH + (ln É=F2 mHf+... 
1 — In У + 2mH + 2 On /т2аиЯ)2-... 
= qi)/ + 2mh, 
= p j y t 2mh, 
t = t- qp 
2h • 
Я = Я . 
(3.30) 
(3.31) 
(3.32) 
(3.33) 
A (3.30), (3.31) t ranszformációs képletek megegyeznek (1.41)-gyel, ill. (1.40)-nel. 
Differenciáljuk (3.32) mindkét oldalát t szerint; Я-пак , valamint a q , p időderiváltak-
nak (1.1), (1.31), (1.32) kifejezését behelyettesítve azt találjuk, hogy a —g/q poten-
ciál esetében r eleget tesz (1.35)-nek. Kibővítet t kanonikus t ranszformációnk éppen 
olyan időváltozót vezet be, amilyenre (1.36) alatt volt szükségünk; (3.33) szerint 
Я invariáns. 
Mindez összhangban van a (3.7), (3.12) képletekhez fűzött megál lapí tásunkkal : 
a <7i, Pi vál tozókról áttérve x r r e és угте, a mozgásegyenletek újra kanonikus alakot 
öltenek, hacsak t helyett ú j időváltozóként т-t vezetjük be. 
Ugyancsak leírható kibővített kanonikus transzformáció segítségével a négy-
dimenziós ro tá tor í idő-paraméterének bevezetése, melyről a 172. oldalon tettünk 
említést. Legyen 
f - U 2 
(3.34) 
(3.35) 
(3.36) 
A kibővített kanonikus t ranszformáció (3.15) feltétele teljesül. 
A kibővített kanonikus t ranszformációk, melyek a megszokott kanonikus 
t ranszformációk általánosítását képezik, felfedik ad hoc megállapításaink hátterét 
és általános keretbe foglalják őket. 
г
 =
 ± Щ Я Ч 
я = т 
könnyű belátni, hogy 
H~ 
( f , - H ) , = 1. 
Ugyancsak szükségessé válik a megszokott kanonikus formal izmus általánosí-
tása, ha a koord iná tákra és impulzusokra bizonyos azonosságok (mellékfeltételek) 
teljesülnek. Ilyen változók voltak n a , qx , melyekre az (1.26), (1.27) azonosságok 
teljesültek, az azonos alakú feltételeket kielégítő ca, bx változók, valamint és t]x 
amelyekre az (1.38), (1.39) mellékfeltételek teljesültek. 
Először hasonlítsuk össze az x, y, valamint a Q a , n x változók segítségével meg-
adot t leírást. A z ' = X i , z3 + i=_v ; változók mozgásegyenletei а т idő-paraméter hasz-
nála ta mellett (3.7), (3.12) szerint fel írhatok a Hamilton-féle kanonikus a lakban: 
dx dzb' 
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ide / / -nak a z 4 változókkal kifejezett (1.44), (1.45) a lakjá t kell behelyettesíteni. 
Értelmezzük а Ф(гл), 4*(zA) függvények (Ф, 4J)Z Poisson-féle zárójeles kifejezését a 
(Ф, 4>)z = Ea 
képlettel. A (3.37) mozgásegyenletek a 
dzA 
дф_д¥_ 
dzA dz" 
dx = (?A, H) z 
(3.38) 
(3.39) 
alakban is felírhatok; a zA változók tetszőleges Ф(гА) függvényére hasonló alakú 
mozgásegyenlet igaz : 
dф (3.40) 
A q x , n a négydimenziós változók a következőképpen fejezhetők ki x-szel és 
y-nal: 
0 ( l ± / ) x + (xy)y e — ± (ms) qi • Ш - H m g ) - 1 ^ y; (3-41) 
1 
±mgN~2x у, тг4 = ( ± ) l m g A - 2 — x ( l ± y 2 ) ; (3.42) 
A-et (1.45) adja meg. A (3.41), (3.42) kifejezéseket (3.40)-be helyettesítve az (1.36) 
mozgásegyenleteket kapjuk. 
Közvetlenül qx, nx segítségével is megfogalmazhatjuk a problémát, mellőzve 
az x, у változókat. Vezessük be a tömörebb o" jelölést: oa = Qx, ol+"=nx; az F(o°), 
G(o") függvények Poisson-féle zárójeles kifejezését a (3.38) minta szerint képezve 
kapjuk: 
,R dF dG „ dF dG 
pAlí — -,ab 
dzA dzB ~ do" doь ' 
ahol 
х
аь —
 ffV)z_ 
A jobb oldalon álló Poisson-féle zárójeles kifejezések részletes alakja: 
(3.43) 
(3.44) 
(e«> ßp)z = -
(e«> nß)-- = <5a« + 
•м. 
л л 
Q*Qp 
QxQx 
zß > 
Л "Я 
("«» nß)z = 
1 
0Я0Я 
mxß. 
(3.45) 
А (3.43) kifejezést az (F, G)* szimbólummal is fogjuk jelölni: 
dF dG (F, G)t = xab do" dob ' (3.46) 
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Látható, hogy az x, y változóktól megszabadultunk. Az F és G függvények <rn sze-
rint képezett deriváltjaiból (3.46) a Poisson-féle zárójeles kifejezéshez bizonyos mér-
tékig hasonlóan épül fel; mindamellett (ezt kívánja a csillag jelezni) itt a Poisson-
féle zárójeles kifejezés egy általánosításával állunk szemben: a speciális Eab helyét 
az általánosabb alakú xab foglalja el. Az (1.36) mozgásegyenletek felírhatok a 
daa <)H 
vagy a 
dz = <3-47) 
^ = (<Л H f a (3.48) 
alakban; ide TFnak a oa változókkal kifejezett (1.9), (1.28) alakját kell behelyette-
sítenünk. 
A (3.46) zárójeles kifejezés jellemző sajátsága, hogy az (1.26), (1.27) alatt a bal 
oldalon álló 
e ^ ^ T g (3.49) 
m (влвх)* 
в
и
 =
 0 х п , (3.50) 
függvényeknek tetszőleges F(ff°) függvénnyel képezett (F, 0,)* zárójeles kifejezése 
eltűnik cra azon értékeire, amelyekre (1.26) és (1.27) teljesül.* Ez a tulajdonsága 
(3.46)-ot megkülönbözteti az 
• — ^ . ч , fi f dg . „ _ „ . 
(3.51) 
Poisson-zárójeltől. 
Ha az (1.26), (1.27) feltételeket teljesítő er" változókat a (,)* zárójeles kifejezés 
segítségével képezett 
c- = <x° + (cr°, F)l+ I ((a", F):,F); + (((a", F)*a,F)*,F)t + ... (3.52) 
transzformációnak vetjük alá, ahol F(<t°) tetszőleges függvény, úgy a öa új változókra 
(1.26), (1.27) ugyancsak teljesül. Ezzel szemben a (3.51) Poisson-zárójel útján generált 
ő" = <7° + (<x°, F ) f f + i ( ( < 7 ° , F)„, F ) f f + 3, (((<T», F)„, F)„, F ) f f + . . . (3.53) 
kanonikus transzformációk általában nem őrzik meg az (1.26), (1.27) mellékfel-
tételeket. Megjegyezzük, hogy az (1.26), (1.27) feltételeket teljesítő <7° változók (3.52) 
transzformációi a zÁ változók 
ZÁ = zA + (zA,f)z + ±((zA,f)2,f)z+ 31!{((zAJ)z,f)z,f\+ ... (3.54) 
kanonikus transzformációinak csoportjával izomorf csoportot alkotnak. 
* A görög nagybetűvel jelölt indexek az I, II értékeket veszik fel. 
6 F iz ika i F o l y ó i r a t X X / 2 
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A (3.46) zárójeles kifejezést a zA változók segítségével definiáltuk, használhatjuk 
azonban Dirac képletét is [61, 62]: 
(F, G)t= (F, G)„ — (F, в
г
)
а
1
гл
{0
л
, G)a; (3.55) 
(I rA) a 9 r függvényekből képezett Poisson-féle zárójeles kifejezések mátrixának 
az inverze : 
= « ( 3 . 5 6 ) 
Az irodalomban (3.55) neve: Dirac-féle zárójeles kifejezés. 
Hasonló módon fogalmazható meg az = r3+i=ph valamint az ax = bx, 
a
i+x
=cx változók segítségével megadott leírás kapcsolata. Az utóbbiak (1.1), (1.2), 
(1.20), (1.21), (1.46), (1.47) alapján az előbbiekkel kifejezhetők. Az a" változók moz-
gásegyenletei felírhatok a 
daa 
-Jf = Юг (3.57) 
alakban; ide H-nak az rA változókkal kifejezett (1.1) alakját kell behelyettesítenünk, 
írható (3.57) helyett 
is, ahol 
é* - ДаЬ д Н 
dt даь 
Âah = (aa, аь)
г
; 
(3.58) 
(3.59) 
(3.58)-ba H (1.9) alakját kell behelyettesítenünk, ahol MxX = cxb,_-cxby. A (3.59) 
Poisson-féle zárójeles kifejezések részletes alakja: 
(Ca > cß)r — 
(cx,bp)r = •5 , Cac, bxbß °aß "I z , , > 
c>.ci M ; . 
1 (bx,bß)r= _ M£ 
c
x
c
x 
aß-
(3.60) 
A hasonlóság (3.60) és (3.45) között szembeötlő. Értelmezhetjük két függvény, 
F(ű°) és G(aa), 
Ю Gfa = ** f f - (3.61) 
да
а
 dab 
zárójeles kifejezését, melynek felhasználásával (3.58) a 
daa 
dt = (a°, hfa (3.62) 
alakban írható fel. Az aa változók (1.46), (1.47) előállítását felhasználva kapjuk: 
(F, G)*=(F, G\. A (3.61) kifejezést az 
dF dG (F,G)a = e° »• daa dab (3.63) 
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Poisson-zárójeltől megkülönbözteti, hogy az a" változókra érvényes mellékfeltéte-
lek jobb oldalán álló függvények vele szemben puszta számokként viselkednek. 
Ennek megfelelően, mig az a" változók (3.63) ú t ján generált kanonikus transzfor-
mációi általában nem őrzik meg a mellékfeltételeket, a (3.61) út ján generált transz-
formációk folyamán ezen feltételek alakja változatlan marad. Az utóbbi transzfor-
mációk az rA változók (3.3) útján generált kanonikus transzformációinak csoport-
jával izomorf csoportot alkotnak. Megjegyzendő végül, hogy ( , )* is definiálható 
Dirac képletével. 
A t időről a t idő-paraméterre való áttérést a q, p, ill. x, y háromdimenziós 
változók használata mellett a (3.30), (3.31), (3.32), (3.33) kibővített kanonikus transz-
formáció segítségével írtuk le. A megfelelő négykomponensű vál tozók: ba és cx, 
valamint na és qx kapcsolatát (1.46) fejezi ki. A mennyiség (1.2), (1.34), (3.32) 
szerint ±co(t — /)-vel egyenlő. Az (1.36) mozgásegyenletek szerint gx és т:х а т para-
métertől 0 esetén sin és cos, £ > 0 mellett sh és ch függvényeken keresztül függ. 
Az (1.46) szolgáltatta ca és bx ugyanúgy függ /-tői, összhangban az (1.48) alatt felírt 
mozgásegyenletekkel. 
4. A teljes dinamikai szimmetriacsoport 
Háromdimenziós terünkben valamely mozgásprobléma megoldásai: a moz-
gások, egyértelműen jellemezhetők pl. a q Descartes-koordinátáknak és a konju-
gált p = mq impulzusoknak a / = 0 időpontban felvett értékeivel. 
Az r ' = q i , r 3 + i = P i hatkomponensű mennyiség értékeit a hatdimenziós fázistér 
segítségével szemléltethetjük. Az 
fa = ra + (ra_ ф ) г + 1 ^a ф ) г 5 ф)г + Л ф Х ф ) г > ф ) г + . . . (4.1) 
képlet, ahol Ф=Ф(гА) a fázistér pontjaiban értelmezett függvény, kanonikus transz-
formációt határoz meg. Az rA változók valamely Ф(гА) függvényére fennáll: 
f ( f A ) = P(rA) + (W(rA), Ф(гА))
г
 + ^((Ф(гА), Ф{гл)\, Ф{гА)\+ ... (4.2) 
Kanonikus transzformáció segítségével egy meghatározott mozgást jellemző, 
adott rA mennyiségekből a probléma tetszőleges megoldását jellemző adott rA mennyi-
ségek megkaphatok. Valóban, legyen 
Ф(гА) =£ABrAlB (4.3) 
(eAB-t az £ a s e s b = ö a b feltétel határozza meg; / B = c o n s t . ) ; ekkor (4.1) szerint 
fA = rA + lA. (4.4) 
A (4.4) fázistérbeli eltolások csoportja igen fon tos a kanonikus változók kvan-
tummechanikai operátorainak definíciójával, a kvantummechanika ábrázolás-
elméleti megalapozásával kapcsolatban [64]. Mindamellett adott mozgásprobléma 
esetében a különböző mozgások között kapcsolatot létesítő ún. dinamikai szimmetria-
transzformációk más, hasznosabb alakban is megfogalmazhatók. 
6' 
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A Newton-, ill. Coulomb-féle centrális potenciál hatása alatt végbemenő moz-
gás — a kezdeti időpontban felvett p, q értékek helyett — jellemezhető mindenek-
előtt az (1.3) impulzusmomentum-vektorral; megadhatjuk továbbá az (1.5) Runge— 
Lenz-vektort, mely (1.7) szerint L-lel együtt meghatározza az e=h energiát. Tekin-
tettel (1.6)-ra, az L, К mozgásállandók megadása öt adatot rögzít, melyek a pályát 
egyértelműen jellemzik. A mozgás egyértelmű jellemzéséhez szükséges egy hatodik 
adat: a mozgás fázisa. Ez pl. a (2.12), (2.13) és (2.31), (2.32) képletekben fellépő 
w paraméter / = 0-hoz tar tozó értékének, vagy pl. a perihéliumon való áthaladás 
időpontjának megadásával rögzíthető. 
Először vegyük szemügyre azokat a dinamikai szimmetria-transzformációkat, 
amelyek az adott mozgást az energia ugyanazon E értékéhez tartozó mozgásba 
transzformálják. Ezeknek (1.7) szerint változatlanul kell hagyniok az L 2 + K2 ki-
fejezést. 
Képezzünk (4.1) szerint kanonikus transzformációt a <p(ra) = l"h függvény se-
gítségével (k.=const.); (4.2) segítségével az impulzusmomentum és a Runge—Lenz-
vektor L ' , К ' transzformáltjára kapjuk: 
V 
Я
3
 я
5 
L + 1 X L U - - + -
К = K + l x K я 
Я
3
 Я
5 
ЗТ
 +
 5!" 
+ 1X( IXL) 
- I X ( I X K ) 
Я
4 
4!~ 
Я° 
бТ 
Я * / . " 
4 Í + 6 T 
vagy 
L ' = 1 (IL) + [ L - l ( I L ) ] cos Я + I X L sin Я, 
К ' = 1 (1К) + [К — 1 (!К)] cos Я + 1 X К sin Я ; 
(4.5) 
(4.6) 
(4.7) 
(4.8) 
itt Я= 1=Х,/Я. Az L', К ' vektorok az L, К vektorok k forgásvektorú elforgatásá-
val állnak elő. 
Legyen most <P(rA) = Kx, ahol x = const. Az impulzusmomentum és a Runge—• 
Lenz-vektor transzformáltjára £ < 0 mellett hasonló módon kapjuk: 
V = k (kL) + [L - k ( k L ) ] cos x + k X К sin x, (4.9) 
K' = k(kK) + [K —k(kK)] cos x + k X L sin v., (4.10) 
V = k (kL) + [ L - k ( k L ) ] c h x + k x K s h x , (4.11) 
K' = k(kK) + [ K - k ( k K ) ] c h x + k x L s h x (4.12) 
(x — jx], k = x/x). 
Mindezek a transzformációk változatlanul hagyják az L 2 ±K 2 kifejezést s így 
az (1.7) energiát. Belőlük az (1.8) másodrendű antiszimmetrikus tenzornak az azonos 
transzformációból kiindulva folytonosan nyerhető 4X4-es valós ortogonális mát-
rixok ( £ < 0 mellett), ill. Lorentz-transzformációs mátrixok ( £ > 0 esetén) segít-
ségével elvégzett bármely transzformációja felépíthető. 
A (4.7), (4.8), (4.9), (4.10), (4.11), (4.12) transzformációs képletek leszármaztatá-
sához fel kellett használnunk az (1.8) tenzor mxß komponenseinek egymással képe-
zett Poisson-féle zárójeles kifejezéseit. Az mxß komponensek az 
(maß, myô\ "асу öaä myß + ößy môi + ößs may (4.13) 
£ > 0 esetén pedig 
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összefüggéseket teljesítik. Utalással az azonos transzformációból folytonosan nyer-
hető 4x4-es valós ortogonális, ill. Lorentz-transzformációs mátrixok csoportjára, 
(4.13)-ra mint az SO(4), ill. SO(3,l) Poisson-féle zárójeles összefüggésekre hivat-
kozunk. 
Természetesen ugyancsak (4.13) jobb oldalával egyenlő az Mxß tenzorkomponen-
sek (3.61) szerint képezett {Mat, MyS)* Dirac-féle zárójeles kifejezése. A (4.1), (4.2) 
transzformációs képletekben tetszés szerint használhatjuk a ( , ) r vagy helyette a 
(,)* zárójeles kifejezést; a (4.7), (4.8), (4.9), (4.10), (4.11), (4.12) eredmények mindkét 
választással megkaphatok. 
Ami a primitív dinamikai változókat illeti, а Ф(гА)=Ск függvénnyel generált 
transzformáció a q, p Descartes-változók X forgásvektorú elforgatását idézi elő. 
А Ф(гА) = Kx függvény segítségével képezett kanonikus transzformáció esetében 
azonban a transzformált q', p' változók számára nem adható meg zárt kifejezés [27]. 
Ha azonban az (1.46), (1.47) alatt bevezetett bx, cx négykomponensü mennyisége-
ket használjuk alapvető dinamikai változókként, ezekre egyszerű alakú transzfor-
mációs képleteket nyerünk. Fennállnak az 
(Kp, byfa = öxybß — Sßyba, (4.14) 
(Mxß, с7У* = öay cß-ößy cx (4.15) 
zárójeles összefüggések; (,)* helyett természetesen a (,) r zárójeles kifejezés is ugyan-
úgy használható. A bx, cx mennyiségek Lk segítségével generált transzformációja: 
b' = l(lb) + [b - l(lb)] cos A + 1 X b sin X, b'0 = b0, (4.16) 
c ' = l(lc) + [с — 1 (lc)] cos A + 1 X с sin A, c'0 = c0, (4.17) 
ha pedig Ky.-t választjuk generátorfüggvénynek, a transzformációs képletek £ < 0 
mellett: 
b' = b — к (kb) + к (kb) cos x — кb0 sin x, 
b'0 = bg cos x + kb sin x, 
с ' = c — k(kc) + k(kc) cos x — kc0 sin x, 
c'g = Cg cos x + kc sin x, 
E > 0 esetén pedig 
b' = b — k(kb) + к (kb) chx — kb0 sh x, 
b'g = bg chx — kb sh x, 
с' = с — k(kc) + k(kc) chx — kc0 sh x, 
c'„ = cn ch x — kc sh x ; 
i 
! 
(4.18) 
(4.19) 
(4.20) 
(4.21) 
itt a b0 = ( ± ) * b 4 , c0 = (±)*c 4 jelölést alkalmaztuk. A bx, cr négykomponensü 
mennyiségek eszerint az SO(4), ill. SO(3,l) transzformációkkor mint négyesvektorok 
transzformálódnak. 
Generáljunk kanonikus transzformációt а Ф(гл) = И \ függvény segítségével. 
Az (1.9), (1.44) és (1.45) képletek szerint N a ±|± \-MylMyX j2 alakban fejezhető ki 
az Maß tenzorral. A (4.13) zárójeles összefüggés felhasználásával kapjuk: 
(М
а Д
,А )
г
 = 0. (4.22) 
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A szóban forgó transzformációk az Mxß tenzort, és így az (1.9) energiát is, változat-
lanul hagyják. Most is a Hamilton-függvény invariancia-transzformációival állunk 
szemben. A bx, cx dinamikai változók transzformációs képleteinek leszármaztatásá-
hoz célszerű, ha ЛГ-et ezekkel a változókkal fejezzük ki : 
N = ±(±bxbx)4c,c,)K (4.23) 
és a transzformációt a ( ,)* zárójeles kifejezés segítségével generáljuk. Fennál l : 
(bx,N)t - Т м г , , (4.24) 
(cx,N)*a = (mœ)~~1bx. (4.25) 
Ezt felhasználva bx és cx transzformáltjára £ < 0 mellett a 
b'a = bx cos V — mœcx sin v, 
>)_ 1ôesin v, J 
£ > 0 esetén pedig a 
c'a = cx cos v + (mœ) 
(4.26) 
b' = b. ch v + mœc. sh v, 1 
\ Í4 27) 
c'a = cx ch v + (mœ)~1bx sh v j 
kifejezést kapjuk. Tekintettel a pályát meghatározó L, К mozgásállandók invarian-
ciájára, ezek a transzformációk az ugyanazon a pályán végbemenő, különböző 
fázisú mozgások közöt t létesítenek kapcsolatot. Megjegyzendő, hogy a (4.26), 
(4.27) kifejezések, ha bennük v-t cuí-vel helyettesítjük, az (1.48) mozgásegyenletek 
megoldásait szolgáltatják. 
Az Mxß, N mozgásállandókkal generált kanonikus transzformációk alkotta 
dinamikai szimmetriacsoport a Hamilton-függvénynek invariancia-csoportja. Az 
energia értékét megváltoztató, ún. nem-invariancia transzformációkat oly módon 
kaphatunk, ha a választott generátor-függvénynek a Hamilton-függvénnyel képe-
zett ( , ) r Poisson- vagy ( , )* Dirac-féle zárójeles kifejezése zérustól különböző. 
Ilyen nem-invariancia generátorként célszerű bevezetni a bx, cx változók 
Bx = ±(cxcx)ibx, Cx = (±bxbx)icx (4.28) 
kifejezéseit. Rendezzük el a Bx, Cx, Mxß, N mennyiségeket a következő 6X6-os 
antiszimmetrikus szkémába: 
Г
 M
*ß -iBx \ (T)"iCa 
(Gu) = iBx 0 : (±)*ЛГ (4.29) 
-i±)*N ; 0 J 
A G[j komponensek közöt t fennálló valamennyi zárójeles összefüggést egyetlen 
képletbe sűríthetjük: 
(Gu, GKL)r = öIKGjl + ÖJLGKJ + ÖJKGli + ÔJLG1K ; (4.30) 
( , ) r helyett természetesen itt is használhatjuk a (,)£ Dirac-féle zárójeles kife-
jezést. A Bx, Cx mennyiségek segítségével generált kanonikus transzformációk 
analitikus kifejezése ennek alapján meghatározható [53]. A kötött állapotok és 
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a pozitív energiák esetére egyaránt az SO(4,2) csoportot kapjuk. Lehetővé teszi 
továbbá a (4.29) jelölés a Bx, Cx, Mxß, N mennyiségeket összekapcsoló kinematikai 
azonosságok tömör felírását is. Fennáll : 
G is G S j — 0, 
EIJPQRS GPQ GRS — 0 ; 
(4.31) 
(4.32) 
(4.31) és (4.32) az (1.27), (1.29), (1.30), (4.23), (4.28), valamint az (1.10), (1.24), 
(1.25), (1.28) képletek segítségével verifikálható s velük azonos tartalmú. 
A fent talált SO(4,2) dinamikai szimmetriacsoport segítségével adott kötött 
mozgásból kiindulva tetszőleges kötö t t mozgásállapot megkapható; hasonló kap-
csolatot állapít meg az SO(4,2) csoport a pozitív energiájú mozgások között. Azon-
kívül a Gjj generátorok segítségével bármely dinamikai mennyiség kifejezhető; így pl. 
bx = ±mgN~2Bx, cx = ±(mg)-1NCx. (4.33) 
Az SO(4,2) csoportot ezért teljes dinamikai csoportnak nevezzük. 
A Hamilton-függvény invariancia-csoportját magában foglaló csoport generá-
torait első ízben Bacry határozta meg a klasszikus mechanikában [32], ki a kötöt t 
ál lapotok esetében az L és К generálta SO(4) csoportot SO(4,l) csoporttá bővítette ki. 
Megemlítendő, hogy a teljes dinamikai csoportot а т idő-paraméter alapul-
vétele mellett is megszerkeszthetjük. Ez azonnal nyilvánvaló, ha pl. az (1.36), (1.48) 
mozgásegyenletekre tekintünk; ezek egymásból gx és cx, nx és bx, т és t felcserélésével 
nyerhetők. 
Legyen 
P* = ±(Qxóh nx, Rx = (±Кny)tgx, (4.34) 
azonkívül (4.23) helyett í rható: 
N • ±(±nxnh(Qxeh- (4.35) 
Rendezzük el ezeket az (1.28) alatt megadott Mxß-val együtt a következő 6 X 6-os 
antiszimmetrikus szkémába: 
hu) = 
M, iß 
Pennái 
valamint 
•P, 
-iP. 
0 
0 
( t l j I гкь)а & IK PJL - ^ilpkj + ^jkpli+sjlp. 
PISPSJ = 0, 
EIJPQRS PPQ ERS — 0-
(4.36) 
(4.37) 
(4.38) 
(4.39) 
A (4.37) képletben természetesen ( ,)* helyett használhatjuk a ( , ) z Poisson-féle 
zárójeles kifejezést. Az Mxß, N mozgásállandók x-szel és y-nal kifejezett alakja 
(1.42), (1.43). (1.45) alatt látható; a Px, Rx nem-invariancia generátorokra (1.1), 
(1.2), (1.16), (1.18), (1.19), (1.20), (1.21), (1.22), (1.40), (1.41), (1.43) felhasználásával 
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kap juk : 
Р = *У, Л = * (4.40) 
R = 2 ( 1 + к 2 ) х +(ХУ)У> Ä . = - ( ± ) * x y . (4-41) 
А (4.29) és (4.36) szkémákban az i, j= 1, 2, 3, 4 és i, j= 5, 6 helyeken ugyan-
azon mlß, ill. n mozgásállandók állnak. A bx, cx és px, ra nem-invariancia gene-
rá torok kapcsolata kifejezhető a következő alakban. Legyen 
а
х
=с
х
 + ( + у-в
х
, äx = c x - ( t f i b x , (4.42) 
qx=rx + ( t ) i p x , qx = rx-(?)ipa; (4.43) 
fennáll : 
Л, = е х р [ - ( Т ) 1 £ о ( / - т ) ] е „ âx = exp[(^)iœ(t-x)\qx, (4.44) 
vagy másként 
Л = exp ( T ) 1 ^ Qx, Ax = exp - ( + ) * Р Ч V
 ^ A ő. - (4.45) 
A Newton-, ill. Coulomb-potenciál hatása alatt végbemenő klasszikus mozgás 
dinamikai szimmetriáinak megismerését, tisztázását nagymértékben elősegítette 
a t idő-paraméter segítségével megadott tárgyalás. A kvantummechanikában ugyan-
csak hasznát lát juk majd e tárgyalásmódnak s az x, y kanonikus változóknak. 
5. A dinamikai szimmetriák a kvantummechanikában 
A kvantummechanikában a dinamikai szimmetria-transzformációknak a kvan-
tummechanikai állapotra ható operátorok felelnek meg; az állapotvektorok teré-
nek ezen transzformációi a dinamikai szimmetriacsoportok ábrázolásait létesítik. 
A dinamikai szimmetria-transzformációk kvantummechanikai megfogalmazása 
történhet pl. a fellépő dinamikai csoportok ábrázolásainak matematikai irodalmá-
ban megtalálható eredmények felhasználásával. Célszerűbb azonban, ha az adott 
fizikai probléma esetében rövid ú ton eredményre vezető speciális módszer haszná-
latához folyamodunk. 
A dinamikai szimmetriacsoportok ábrázolásainak generátorait gyakran szer-
kesztik meg a kanonikus felcserélési összefüggéseket teljesítő operátorok felhasz-
nálásával. (Jó azonban, ha emlékezetünkben tart juk, hogy vannak esetek, amikor 
kanonikus csererelációkat teljesítő operátorok nem definiálhatók [64]. Ilyenkor 
a kvantummechanikai megfogalmazás közvetlenül a dinamikai szimmetriacsoport 
és annak ábrázoláselmélete segítségével adható meg.) 
Ha a (4.29) klasszikus SO(4,2) generátorok kvantummechanikai operátorait 
q és p operátoraiból kívánnánk megszerkeszteni, az utóbbiak bonyolult, négyzet-
gyököket és trigonometrikus, ill. hiperbolikus függvényeket tartalmazó kifejezései-
nek kvantummechanikai operátorait kellene megkeresnünk. Nem világos, hogy ez 
a közvetlen szerkesztés miképpen végezhető el egyértelműen. Gondolhatnánk arra, 
hogy a (4.29), ill. (4.36) klasszikus generátorok kvantummechanikai operátorait 
D I N A M I K A I SZIMMETRIÁK 197 
a cx,bx, ill. gx, nx változókhoz rendelt operátorokból szerkesszük meg. Ehhez a 
(3.45), ill. (3.60) csererelációkat teljesítő operátorokra lenne szükség. Mindezeknél 
egyszerűbbnek látszik az (1.42), (1.43), (1.45), (4.40), (4.41) klasszikus mennyiségek 
kvantummechanikai operátorait —- vagyis a (4.36)-nak megfelelő kvantum-generá-
torokat — az x, y kanonikus változók operátoraiból kiindulva megszerkeszteni. 
Valamely AB szorzat hermitikus operátorának megszerkesztéséhez gyakran 
használt ' ( A B + B A ) szimmetrizálási szabály nem vezet el a kívánt helyes eredmény-
hez [50]. Ezért más úton indulunk el: az energia Schrödinger-féle sajátérték-egyen-
letét hívjuk segítségül, pl. a konfigurációs térben. Bevezetve a 
1 í d2 d2 d2 I g 
2m\dql+'dql +dql) q ф( q) = Еф( q) (5.1) 
differenciál-egyenletbe az x=/?0q változót [vő. (1.41)], ahol р„—У-\-2тЕ, kapjuk: 
d 2 
2 Г0г)х? + dxl + dx2 xt<p(x) = <p(x); (5.2) Po 
itt a <p(x) = а х - * ф I jelölést alkalmaztuk (a = const.). Itt a bal oldalon hermitikus 
v / V 
operátor áll cp(x) e lőt t ; ezt tekintjük az (1.45) klasszikus mennyiség kvantummecha-
nikai reprezentánsának (x-reprezentációban). Az E energia-sajátérték, valamint az 
(5.2) egyenlet jobb oldalán álló n = ±rng/p0 sajátérték kapcsolata 
ami pontosan olyan alakú, mint a klasszikus Hamilton-függvényt N kifejezéseként 
előállító (1.44) összefüggés. 
Legyenek tehát x és у kanonikus felcserélési összefüggéseket teljesítő operátorok: 
[xy, x j = 0, [Xj,yk] = iôjk, [yj,yk] = 0 ; (5.4) 
az (1.45) klasszikus mennyiséget reprezentálja az 
N = 0 x 1 ( 1 ± y 2 ) x i (5.5) 
operátor. Vezessük be az u = ( ± ) i p i , v = ( ± ) I / ? 4 jelöléseket. Ezeknek a mennyi-
ségeknek az 
í / = { x l ( l + r ) * i , V = + { x i ( y * + *У]Х* (5.6) 
operátorokat feleltetjük meg. Fennáll : 
[N,U] = iV, [V, N] = ±iU, [U,V]=TiN, (5.7) 
valamint 
±u2 + v2tn2 + l 2 = 0, (5.8> 
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ahol az L operátort az (1.42) klasszikus kifejezéssel azonos alakú 
L = x x y (5.9) 
képlet definiálja. 
Mindezek alapján máris meghatározhatjuk tisztán algebrai úton a H atom 
kötött állapotainak diszkrét spektrumát. 
A kötöt t állapotokra szorítkozva vezessük be a W± = V+iU operátorokat. 
Az (5.7), (5.8) képletek alapján írható: 
[N,W±\ = +W±, [W+,W_] = -2N\ (5.10) 
W+W± = N(N± 1 ) - L 2 . (5.11) 
Tartozzék az absztrakt állapottér |ni) vektora az N és L2 operátorok n, ill. / ( /+1) 
sajátértékéhez. Ezt megkövetelhetjük, mivel 
[L, A ] = 0 . (5.12) 
Hasonlóképpen fennáll : 
[L, W ± ] — 0. (5.13) 
A W± operátor az \nl) állapotvektor l kvantumszámát változatlanul hagyja, ugyan-
akkor (5.10) értelmében n-et n±l-re változtatja: 
W±\nl) = а ± ( л / ) | л + 1 , / > . (5.14) 
Ha megköveteljük az \nl), | я ± 1 , / ) állapotvektorok normáltságát, tekintettel 
(5.11)-re oc±(nl) így választható: 
<x±(nl) = \'n(n+\)-l(l+\). (5.15) 
Itt a négyzetgyök alatt szükségképpen nemnegatív kifejezés áll. Mivel n a kötött 
á l lapotokra nem lehet negatív, n == / + 1 ; adott l mellett N spektruma: n = 1+1, 
1 + 2, ... 
Ugyancsak meghatározhatók tisztán algebrai úton a Schrödinger-féle energia-
sajátfüggvények. Az (5.5), (5.6) képletek alapján írható: 
x = N+U. (5.16) 
Az X operátor Ç sajátértékhez tartozó sajátvektorát fejtsük ki a kötöt t állapotok 
N operátorának sajátvektorai szerint. Ez utóbbiakat válasszuk oly módon, hogy 
N mellett — mint fent is — az L2 operátornak, valamint £ 3-nak is sajátvektorai 
legyenek. Ezt (5.12) lehetővé teszi, (5.13) pedig mutatja, hogy az L3 operátor saját-
értékét, az m kvantumszámot a W± operátorok nem változtatják meg. í r juk tehát: 
IS) = 2 " \nlm)(nlm\S). (5.17) 
nlm 
Az X operátornak (5.17) sajátvektora a £ sajátérték mellett; másrészről x hatásának 
i 
2" 
megállapítására felhasználhatjuk (5.16)-ot, valamint az N és U = — (W+ — W_) 
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•operátorok hatását meghatározó képleteket [vő. (5.14), (5.15)]. Ily módon kap juk : 
2 t\nlm)(nlm\k) = (5.18) 
nlm 
i , 
= 2 
nlm 
11 nlm) + — (Уп(п + 1)-/(/+1)\п+1, lm) - \n (n - 1) - /(/+ 1) \n -1, lm)) 
'(nlm |$> 
vagy a független |nlm) ál lapotvektorok együtthatóit mindkét oldalon egymással 
egyenlővé téve: 
Ç(nlm\Ç) = n(n/m\%)+ (5.19) 
+ l2 ( \ n ( n - 1 ) - / ( / + 1 ) < и - \ J m % ) - ] / « ( « + 1 ) - / ( / + 1)<п + 1, lm%)). 
A kötöt t ál lapotok (nlmvalószínűségi amplitúdóira, azaz a Schrödinger-féle 
energia-sajátfüggvényekre érvényes rekurziós összefüggéseket kap tuk . 
A pozitív energiájú Schrödinger-féle sajátfüggvények tisztán algebrai megha-
tározásához abból az észrevételből indulhatunk ki, hogy az U operá tor kötött álla-
potokra ugyanolyan alakú, mint az N operátor pozitív energia mellett (és megfordít-
va). Keressük meg a kötöt t ál lapotokhoz tartozó U operátor |v/m> sajátvektorait : 
А I xlm) sajátvektorok 
U\vlm) = v\vlm). (5.20) 
Ivlm) = 2 \nlm)(nlm\vlm) (5.21) 
i 
kifejtésére az U = — (W+ — W_) operátort (5.14), (5.15) tekintetbe vételével alkal-
mazva kap juk : 
UIvlm) = Z 2 0 ' л ( я + 1 ) - / ( / + 1)\n + 1 , lm)- ]/n(n-1)-/(/+1)\n- 1 , lm)) • 
• (nlm I vlm), (5.22) 
Innen leolvashatjuk az (nlm\vlm) transzformációs mátrixelemekre vonatkozó re-
kurziós összefüggést: 
v(nlm\vlm) = (5.23) 
= \ (Yn{n-l)-l(l+l)(n-l, lm\vlm)~Уп(п+1)-/(/+ 1)<и + 1 , lm\vlm)). 
Az (nlm vlm) mátrixelemek explicit kifejezését elsőként Barut és Phillips ad ta 
meg [65] ; lásd ezenkívül [66, 67, 68]. 
Az utóbbiak ismeretében (5.21) megadja a vlm) pozitív energiájú Schrö-
dinger-féle sajátfüggvényeket a diszkrét spektrum nlm) Schrödinger-sajátfüggvé-
nyeivel kifejezve. 
Mindez mutatja, miképpen nyerhetők az (5.7) csererelációkat teljesítő kvantum-
mechanikai generátorok segítségével fizikai információk. 
A fent bevezetett N, U = ( ± ) * Р 4 , V = (±)*Т?4 és L operátorok rendszerét 
további kilenc operátor bevezetésével kiegészítve megalkothat juk a teljes (4.36) 
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szkéma kvantummechanikai megfelelőjét [52]; а Г
и
 operátorok a 
lejj,rkl] = i(ôikr jl + ô i l r k j + ôjkr L I + ôjlr 1K) 
felcserélési összefüggéseket, valamint a 
EisTsj + r
 J S r s l = 2 d j j , 
eijpqrs epq ers = 0 
azonosságokat teljesítik. A Pj. = iT j 5 operátorokat a 
P = x*yx* 
alakúnak választva, és (5.24) felhasználásával leszármaztatva az 
R = 3 - x i 
4 
x x 
— У+У -
X X 
es 
К = -çxi 
4 О + / ) - + - ( ! + / ) + ( Л . У + У 7 1 У + У 
x x 
У + У — 
X X 
(5.24). 
(5.25) 
(5.26) 
(5.27) 
x
i
, (5.28) 
x i (5.29) 
kifejezéseket, a kívánt kvantummechanikai generátorokat kapjuk. Megfordítva, 
az x, у kanonikus operátorok а Г
и
 generátorok segítségével az 
x = R + K, y = (N+U)-iP(N+U)-i (5.30) 
alakban fejezhetők ki. Ily módon bármely, x és у kifejezéseként felírható operátor 
mátrixelemei kifejezhetők а Г
и
 kvantummechanikai SO(4,2) generátorok mátrix-
elemeivel. 
Az x, у kanonikus operátorok segítségével megadott leírás, valamint a probléma 
p és q használatán alapuló, megszokott megfogalmazása között a kapcsolatot a kö-
vetkezőképpen állapíthatjuk meg. Az (5.1), (5.2) egyenletekhez kapcsolódva azt 
mg2 
találtuk, hogy az x-reprezentációban felírt N operátor (és így a H = + ^ A - 2 
Hamilton-operátor) <p(x) sajátfüggvényei a q-reprezentációban felírt Schrödinger-
egyenlet ip(q) megoldásaival a 
(p( q) = aq-iijj 
Po 
(5.31). 
mg 
kapcsolatban állnak; itt y. a cp, ill. ф állapottól függ és úgy választható, hogy normált 
ф mellett cp is normált legyen, p0 pedig az A operátor n sajátértékével a pa = ± 
I. 
kapcsolatban áll. 
Az (5.31) kifejezésben az energiafüggő skálatranszformáció leírható az f(ax)-
= a x V / ( x ) által értelmezett „dilatációs operá to r" segítségével [39, 40, 43]: 
ç>(q) = txq-i I j (Hq); ж V" 
mg I 
(5.32) 
itt a -- jel azt jelenti, hogy a +(wg) X J Í operátor az exponenciális kifejtésekor 
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minden mástól jobbra írandó, az Jí operátort pedig а ф energia-sajátfüggvényekre 
gyakorolt 
*Уф(ч) = пф (q) (5.33) 
hatásán keresztül definiáljuk. Az operátort, mely а ф(q) sajátfüggvényeket a meg-
felelő <p(q) sajátfüggvényekbe viszi át, jelöljük röviden O-val: 
<p(q)=0^(q) . (5.34) 
A cp(q) állapotokra ható Г'1} kvantummechanikai SO(4,2) generátorok alakját fent 
megismertük: azokból a ^(q) állapotokra ható Gu generátorok a 
Gu = 0-1ríJ0 (5.35) 
képlet szerint adódnak. (А Г'
и
-\е\ jelölt generátor Г
п
-Ъо\ az x —q, у —p helyette-
sítéssel áll elő). 
A kötött állapotokra <x=(mg)~3l2n2; ezt felhasználva megállapítható, hogy az 
(5.35) alatt nyert kvantummechanikai SO(4,2) generátorok magukban foglalják 
a Musto [40], valamint Pratt és Jordan [39] által kapott SO(4.1) generátorokat, 
amelyeket ők a H atom gömbi, ill. parabolikus koordinátákban felírt Schrödinger-
féle sajátfüggvényeinek felhasználásával határoztak meg. 
Az (5.35) generátorok teljesítik az (5.24), (5.25), (5.26) egyenletekkel analóg 
felcserélési összefüggéseket és azonosságokat. Meghatározásukkal az SO(4,2) di-
namikai szimmetria, mely magában foglal minden fizikai információt, maradéktalan 
megfogalmazást nyert a kvantummechanikában. 
Zárószó 
A jelen értekezésben összefoglalt munkák célja a távolsággal fordítottan ará-
nyos vonzó (Newton- vagy Coulomb-) potenciál dinamikai szimmetriáinak tanul-
mányozása volt. 
Kiindulópontként szolgált az az észrevétel, hogy Pauli alapvető dolgozatában [7] 
csak a mozgásállandók transzformációs tulajdonságaival foglalkozik, a primitív 
dinamikai változók transzformációs tulajdonságaival azonban nem, továbbá az a 
kérdés, hogy miként lehet Fock elméletét [10] a megszokott kvantálási módszer 
alapját képező kanonikus formalizmus keretei közé beilleszteni. Feltétlenül meg kell 
említeni a munkánk számára nyújtott ösztönzést, a kérdésfeltevéseket, melyekkel 
főként Bacry, Barut, Fronsdal [32, 33, 42, 43, 44, 45] dolgozatai szolgáltak. 
Az értekezés jelentős mértékben a szerző [14, 51, 52, 53, 54, 55] közleményein 
alapszik, de több ponton túl megy azokon. A tárgy koránt sincs kimerítve. Úgy tetszik, 
elérkezett egy összefoglaló, monografikus cikk megírásának az ideje, mely a H a tom 
dinamikájának maradéktalan kifejtését (minden, a kísérlet számára hozzáférhető 
mennyiség leszármaztatását) adja az SO(4,2) teljes dinamikai csoport alapján. 
Figyelmet érdemelnek továbbá a relativisztikus problémák; így P. Budini javasolta* 
az 1—2. fejezetekben bemutatott geometriai megközelítés alkalmazását a klasszikus-
relativisztikus Kepler-mozgásra. 
* Személyes közlés. 
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A relativisztikus problémák területére esik több közlemény [69, 70, 71, 72, 73, 74], 
mely munkánkhoz kapcsolódik; ugyancsak jelentősége lehet a geometriai megközelí-
tésnek az ún . korrespondencia-azonosságokkal kapcsolatban [75, 76]. 
A dinamikai problémák csoportelméleti megközelítésének módszeréről kime-
rítő értékelést kevés szóval aligha lehet adni . 
Egyrészről utalunk a tárgy iránt megnyilvánuló érdeklődésre, részletesebb disz-
kusszióval szolgáló összefoglaló cikkekre, monográfiákra [77, 78, 79, 80, 81]. 
Másrészről legyen szabad néhány általános megjegyzést tenni. A fizika valamely 
ágának a matematikai leírásmódok szerves részét képezik. Aligha tagadhatná valaki, 
hogy a newtoni mechanika Lagrange- vagy Hamilton-féle újrafogalmazása mér-
hetetlenül gazdagította fizikai ismereteinket. Szintén nevezetes megismerés, hogy 
a csoportelmélet absztrakciói par excellence alkalmasak bizonyos dinamikai problé-
mák megragadására. A részecskefizika területén a Lie-csoportok formalizmusa rend-
kívül gyümölcsözőnek bizonyult olyan esetekben, amelyekben a térelméleti Lagrange-
vagy Hamilton-formalizmus láthatóan nem vezet célhoz. A dinamikai problémák 
csoportelméleti nézőpontú tanulmányozása, a dinamikai szimmetriacsoportok meg-
ismerése nézetünk szerint a klasszikus és a kvantummechanikában is izgalmas és 
szép, elsőrangú tudományos érdekességű feladat, mely megéri a további erőfeszí-
téseket. 
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korszerű szinten való támogatása elsősorban összefoglaló jellegű cikkek, tanulmányok stb közlése 
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után a folyóiratfüzetekről leválasztva, az alsó lapszámozás szerint összekötve, önálló köteteket 
képeznek. A folyóiratból évenként egy kötet jelenik meg hat füzetben, füzetenként átlag 6 ív terjede-
lemben. 
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A folyóirat előfizetési ára kötetenként 48 Ft . Belföldi megrendelések az Akadémiai Kiadó. 
Budapest, V., Alkotmány utca 21. pénzforgalmi jelzőszámunk 215-11 248. külföldi megrendelések 
a „Kultúra" Könyv- és Hírlap Külkereskedelmi Vállalat, Budapest, I., Fő utca 32. (Pénzforgalmi 
jelzőszám: 218-10990) útján eszközölhetők. 
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2. A levezetéseknek csak a gondolatmenetét és főbb lépéseit közöljék. Ha részletezésre lesz 
szükség, a szerkesztőség azt külön fogja kérni. 
3. A kéziratokat gépelve, egy oldalra írva, 4 cm-es margóval, kettős sorközzel készítsék el. 
4. Az ábrákat ceruzával, sima fehér papírra rajzolják. A nyomda számára a rajzok elkészítését 
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A B E S Z É D ÁTLAGOS E N E R G I A S Z Í N K É P E 
HAT NYELV ALAPJÁN* 
TARNÓCZY TAMÁS 
MTA Akusztikai Kutatócsoport, Budapest 
A beszédkórus módszerrel több nyelvre vizsgáljuk a beszéd átlagos energiaszínképét. Össze-
függést mutattunk ki a színkép alakja és a kórus neme, a beszélt szöveg erőssége és iránya között . 
Következtetéseket vontunk le a hangfelvétel és dinamikaszabályozás helyes megoldására. Ha t 
európai nyelv átlagos energiaszínképe alapján az állapítható meg, hogy az eltérés közöttük arány-
lag kicsi és csak a 800. ..2500 Hz sávban jelentkezik. Végül megmutatjuk, hogy módszerünk az 
egyéni beszédszínkép és az átlagos zenei energiaszínkép meghatározására is alkalmas. 
Bevezetés 
Egy korábbi közleményben [1] ismertettük a beszédkórus-tétel igazolását, amely 
szerint több személy egyidejű beszéde sztochasztikus, zörejjellegü hangjellé össze-
geződik, amely szűrőkörös eljárással elemezhető, az elemzés eredménye azonos a 
beszéd hosszú időre átlagolt energiaszínképével. 
A beszédkórus-tétel gyakorlati jelentősége, hogy olyan méréstechnikai eljárást 
ad a kezünkbe, amelynek segítségével gyorsan, pontosan és aránylag egyszerű mérő-
berendezéssel határozhatjuk meg valamely csoport beszédének átlagos energiaszín-
képét. Az első közlések [2] óta a módszert más szerzők is átvették, és azt emelik ki 
benne, hogy egyaránt megszünteti az egyetlen színkép meghatározásához szükséges 
hosszú idejű integrálásnak és az egyes személyek által szolgáltatott színképek átlago-
lásának szükségességét [14, 15, 20, 23]. 
1. Kísérleti technika 
1.1 A kísérletek elvégzésének módja a következő. A felvételt valamilyen speciális 
akusztikai helyiségben (stúdió, süket szoba) készítjük. A beszédzörej sztochasztikus 
voltának legfontosabb előfeltétele, hogy egyetlen személy hangja se legyen kitünte-
tett a többiekével szemben, és hogy az egyes személyek által mondo t t szövegek 
statisztikailag függetlenek legyenek egymástól. A kísérletek során mindkét föltétel 
teljesítésére nagy gondot fordítottunk. 
Az első föltétel megvalósítása érdekében minden egyes személlyel előzetes 
mikrofonpróbát tartottunk. A beszéd átlagos szintértékét a stúdiótechnikában szo-
kásos nagy időállandójú vezérlésmérő műszeren ellenőriztük és mindenkinek a hang-
já t külön-külön azonos átlagos szintre hoztuk. A szint egységesítéséhez nem a beszélő 
hangját halkítottuk vagy erősítettük, mert ezáltal a hang színezete is változott 
* Érkezett 1969. szeptember. 
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volna. Először megkértük, hogy a mikrofontól pl. 50 cm távolságban „normális" 
beszédhangerővel beszéljen. Ha a vezérlésmérő kis eltérést mutatott az előre meg-
állapított átlagos szinttől, a mikrofon saját erősítőjének szabályozójával hoztuk 
helyre a hibát . Ha az eltérés 2...3 dB-nél t ö b b volt, a beszélőt a mikrofonhoz köze-
lebb vagy attól távolabb vezényeltük, hogy a kívánt szintet elérjük. Egy-mikrofonos 
felvétel esetén csak az utóbbi szabályozási lehetőség jöhet számításba. 
Amikor egyénileg m á r minden hangerőt beszabályoztunk, szólaltattuk meg 
egyszerre az összes beszélőt. Az előzetes beszabályozás ellenére is ilyenkor megeshet, 
hogy egyes személyek hang ja a kórus zajából kiemelkedik. Ennek fizikai oka (pl. 
különleges hangszín), vagy pszichológiai oka (pl. hangosabb beszéd a környezeti 
zaj hatására) is lehet. Az első esetben leghelyesebb a különleges hangszínű személyt 
a kórusból kiemelni, a másodikban rövid begyakorol tatás segít a bajon. 
A statisztikus függetlenség biztosítása érdekében a kísérletek során a kórus 
minden tag ja más-más szöveget olvas föl. A szövegek megválasztásában mindig 
ügyeltünk arra, hogy idegen és nehéz szavak ne forduljanak elő, a szövegekben 
egyazon szó vagy kifejezés ne sokszor ismétlődjék, a szöveg ne legyen ritmikus, stb. 
Kértük, hogy a beszélők lehetőleg gyorsan mondják a szöveget, különlegesen ne 
hangsúlyozzanak, hosszú szüneteket ne tar tsanak, és hibás olvasás esetén ne álljanak 
meg, hanem javítás nélkül haladjanak tovább. 
A statisztikus függetlenség érdekében a kísérletek korábbi csoportjaiban minden 
személy külön mikrofonba beszélt, sőt a beszélők fülüket kísérletképpen vattával is 
betömték, hogy egymást ne zavarják. A kísérletek során azonban kiderült, hogy sem 
a külön mikrofonba, sem a fiilbedugásra nincs szükség a kívánt zavartalanság elérésé-
hez, helyette inkább némi összegyakorlás szükséges. 
Az első kísérleteket egy a Magyar Rádió 2400 m3 térfogatú stúdiójában végeztük 
10 külön mikrofonnal. T ö b b változaton át végül eljutottunk a süket szobában elhe-
lyezett egyetlen mikrofonos méréshez, amely az előbbivel teljesen azonos színképi 
adatokat eredményez. Mindkét eljárás rendelkezik bizonyos előnyökkel. Kétségtelen, 
hogy a külön mikrofonos mérés jobban biztosítja a beszélők zavartalanságát — külö-
nösen gyakorlatlan kórustagok esetén. Viszont a mikrofonok összeválogatása sok-
szor nehézséget okoz. Azonos típusú mikrofonok átviteli jelleggörbéje közel azonos, 
a szükséges korrekciókat ilyen esetben pontosabban el tud juk végezni. A mikrofonok 
számának redukciója során közbeeső lépésként 8-as jelleggörbéjű mikrofonokhoz 
2—2 szembeálló párt állítottunk. Ezzel a módszerrel a kórus létszáma emelhető. 
A legnagyobb létszámú kórusfelvétel a Magyar Hanglemezgyártó Vállalat 2500 m3-es 
zenei stúdiójában 1962-ben készült 7 mikrofonnal (14 személlyel). 
1.2 A mikrofonok jelleggörbéjének korrekcióba vétele szempontjából az egy-
mikrofonos mérés a legelőnyösebb. 1962 utáni vizsgálataim során az egy-mikrofonos 
megoldás mellett döntöt tem, ami nemcsak a jelleggörbe egyszerűen figyelembe 
vehető volta miatt előnyös, hanem azért is, mert a mérésekhez nincs szükség nagy 
stúdióra és sok berendezésre. Kisméretű süket szoba és a mérésekhez szükséges 
berendezés minden akusztikai laboratóriumban megtalálható. További fontos előny, 
hogy a süket szoba alapzaja lényegesen kisebb, mint a hangfelvételi stúdióké. Az egy-
mikrofonos mérés hátránya, hogy korlátozza a kórus létszámát; 8 személynél több 
nem állítható a mikrofon köré. 
A sajá t laboratóriumunkban végzett egy-mikrofonos mérésekhez mindig Brüel-
és Kjaer-féle 4131 típusú mikrofont használunk. Az összes mikrofon-tulajdonságot 
figyelembe véve ez a t ípusú mikrofon tekinthető ma a legjobbnak [3]. A kísérleteknél 
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a védőrács a mikrofonon volt és a hang beesési szöge 90° volt. Emellett a szög mellett 
lehet a mikrofont t öbb személynek egyenlő föltételek mellett körülállni : az irány-
jelleggörbe ugyanis a mikrofon membránjával összeeső síkban minden frekvenciára 
pontosan kör. 
A felvétel készítésének további eszközei az erősítők és a mágneses feljegyző-
lejátszó berendezés. Az erősítők ellenőrzése aránylag egyszerű föladat és ezek soha-
sem okoztak korrekciós gondot. Szalagjátszók tekintetében az elmúlt 15 esztendő 
jelentős változásokat hozott. A mérésekhez mindig a technika akkori állásának meg-
felelő minőségű berendezést és szalagot használtuk. Az első méréseknél még 76 cm/s 
szalagsebességű Tolana és EMI magnetofonok szerepeltek, a szalag pedig Agfa CH 
jelű volt. Közben dolgoztam Telefunken és Ampex gépekkel is. Legújabban nagyon 
jól bevált a Mechanikai Laboratórium (Budapest) STM 200 típusú 38/19 cm/s 
sebességű mágneses rögzítője, amelyhez BASF vagy Scotch szalagot használunk. 
1.3 Az alapzaj értékét a stúdió teremzaj, az elektronikus eredetű és a mágneses 
szalag okozta zörejek együttesen határozzák meg. Ennek a zörejszerű zajnak a szín-
képét — amennyiben lehetséges volt — több alkalommal is lemértem. A zavaró 
zaj színképe egyenletesen eső jellegű és a férfi beszédzörej színképét 63 Hz-nél és 
12 500 Hz-nél keresztezi. Kritikus sávszintekbe átszámítva — ami a hangosságszint 
görbékkel közvetlenül összehasonlítható — az átlagos zajszínkép nagyjából a 15...20 
phonos görbék menetét követi [4]. A süket szobás egy-mikrofonos beszédkórus 
felvétel alapzaj szempontjából előnyösebb a stúdióban készített több-mikrofonos 
felvételnél. 
Nem tekinthető alapzajnak, de zavarhatja a méréseket a mikrofon áthallása, 
vagy-a visszaverődött hangjelek vétele. Sok-mikrofonos kísérleteink során —20... 
...—25 dB áthallási értékeket mértünk. Ez — a szélső frekvenciahatárok kivételé-
vel — még akkor sem volna zavaró, ha az áthallott színkép más volna, mint a mikro-
fonba mondott közvetlen hangé. Esetünkben azonban közel azonos színképekről 
van szó, zavarás tehát nem állhat fenn. A visszaverődésekkel csak akkor adódik 
probléma, ha süket szobában, mikrofonnak háttal vagy oldalt állított beszélőkkel 
a hátrasugárzás vagy oldalirányú sugárzás színképét vizsgáljuk. Jó elnyelésű határ-
felületek mellett az egész mély hangok kivételével itt sem jelentkezik lényeges zavar. 
A jel/zaj viszony további növelése csak a beszédkórus létszámának emelésével 
volna megvalósítható. Az így nyert előny azonban jelentéktelen (10 helyett 20 fő 
3 dB jelszint-növekedést okoz), amellett alig bővíti a színképről nyerhető ismere-
teinket. 
1.4 Az elemzés kísérleti technikájául a frekvenciával arányos sávszélességű 
szűrők egymásutáni alkalmazását választottuk. Erre a viszonylag rövididejű és 
kényelmes elemzési lehetőség mellett további indok, hogy a hangosság helyes értéke-
lése érdekében lehetőleg igazodnunk kell a hallás összefoglaló frekvenciacsoportjai-
hoz. Ezek az ún. krit ikus sávok 315...400 Hz fölött nagyjából 1/4...1/3 oktáv szé-
lességűek, alatta ál landó 100 Hz szélességet foglalnak el. 
A terc sávszélesség (1/3 oktáv = a középfrekvencia 23%-a) 315 Hz fölött jó köze-
lítéssel alkalmazkodik a kritikus sávokhoz, a jelzett határérték alatt ezeknél keske-
nyebb. Az alsó tercsávok viszonylagos keskenysége nagyobb frekvenciabontást 
eredményez, ami célunknak azért megfelelő, mert éppen erre a területre esnek a 
beszédhangok alapfrekvenciái és első felhangjai. A beszédzörej színképe itt még nem 
egyértelműen folytonos, alakulásának pontosabb megismeréséhez tehát szükség van 
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a keskenysávú fölbontásra. Pontosabb elemzési élesség viszont nem célszerű, mert 
az alaphang és az első felhang úgyis oktáv távolságra van egymástól. 
Az elemzés alsó határfrekvenciájára vonatkozó gyakorlati megfontolások a 
következők: a) a férfi beszéd legmélyebb alaphangja 80...100 Hz és b) a zajszint 
50 Hz-en már fölülmúlja a jelszintet. Terc-szűrős elemzés esetén a legalsó sáv közép-
értékét tehát v0 = 63 Hz-nek választjuk, az ehhez tartozó sávszélesség: £ ~ 1 5 H z . 
A felső határsáv hasonló megfontolások alapján: v0 = 12 500 Hz és B— 2875 Hz. 
Az első mérések során az elemzéshez oktáv- és féloktáv-szűrőket használtunk 
(Siemens, Rohde és Schwarz) és az energiaszinteket fél-oktávonként határoztuk 
meg. Még 1956-ban áttértünk a Briiel és Kjaer 2109 típusú tercszürős elemzőre, 
majd 1960 óta a 2112 típusú berendezést használjuk. 
A sűrűségi színkép meghatározásához végtelen sok végtelen keskeny sávszéles-
ségű szűrő, az időbeli átlagoláshoz pedig végtelen hosszú idő lenne szükséges. A való-
ságban a lehetséges megközelítések természetesen bizonyos hibával járnak, amelynek 
taglalása helyett az irodalomra utalunk [5, 6]. Az elemzési sebesség 
dv/dt=4B2e2 (1) 
ahol e az amplitúdó megengedett relatív ingadozása. A teljes elemzési idő ebből 
l> vb . , 
2
 1 dv 
t*= í f m J 4 ВЧ* J B, 4 £ 2 v 2 <*> 
Terc-szűrős elemzéssel számolva ß/v —23%, és engedjünk meg 5%-os amplitúdó-
ingadozást, továbbá végezzük az elemzést v0 = 63 Hz-től vb = 12 500 Hz-ig. Ekkor az 
elemzési idő 
12 500 
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 63 21,2- 10- 4 - 63 
A felső határ behelyettesítése jelentéktelen igazítást adna. A számításból látható, 
hogy az elemzés időtartamát ál landó sávarányú szűrők esetén a legalsó sáv szélessége 
szabja meg. 
Külön indokolni kell, hogy szintírós mérés esetén miért az amplitúdó megenge-
dett hibája szabja meg az elemzési időt és miért nem az intenzitásé. A szintíróban 
nincs négyzetre emelő tag. A logaritmusos átalakító potenciométer segítségével az 
írószerkezet magának az amplitúdónak a logaritmusát jegyzi föl, vagyis ezáltal a 
szintíró amplitúdó-följegyző berendezésként értékelendő és így az amplitúdó inga-
dozásra vonatkozó statisztikus hibát kell figyelembe vennünk. 
A kísérletek során kizárólag óvatosságból a legalsó sávra előbb kiszámított 
időértéket 10 s-ra emeltem és minden elemzési sávban ugyanekkorának tartottam. 
A használt 24 terc-szűrővel 63...12 500 Hz között így összesen 240 s =4 perc egy 
teljes színképelemzés ideje. 
Az átlagolási idő a szintíró írássebességével is szabályozható. A tulajdonkép-
peni átlagolás teljes folyamata 
* 1 
r 2 / 1 ч / / С ) 2 ^ 2 0 4 0 
Л =
 т
 I I /-4- Г fit? du du (3) 
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képlet szerint alakul [10]. Itt 7 j az egyenirányító kör RC-tagjának időállandója, 
T2 pedig az írószerkezet mozgékonysága által meghatározott időállandó. Kimutat -
ható, hogy amíg T ^ T 2 , a műszer a valóságos effektív értéket méri. Az egyenirá-
nyító kör belső adatai miatt tehát az írószerkezet időállandóját kicsinek kell válasz-
tanunk, viszont az írás stabilitása miatt a nagyon gyors ingadozás lehetőségét is ki 
kell kerülnünk. Broch és munkatársai [6, 7] végigvizsgálták a lehetőségeket és arra 
az eredményre jutottak, hogy 50 dB-es potenciométer használata esetén, 50 Hz alsó 
határfrekvencia és 500 mm/s írássebesség beállítása mellett a T j ^ r 2 feltétel is és a 
stabilitás is teljesül. Ekkor az effektív átlagolási idő Г = 2 0 0 ms. Saját szintdiagram-
jaink készítéséhez általában ezt a beállítást használtuk. 
1.5 A vázolt elemző berendezésekkel végül megkaptuk az egyes szürősávokba 
eső energia-ingadozás szintdiagramját. Az egyes középértékek meghatározása után 
az eredményeket a frekvencia függvényében színképvonalszintben ábrázoljuk. Az 
egyes tercsávokba eső ingadozás mértéke természetesen nagyobb, mint a teljes szint 
ingadozása. A középérték pontos kiszámítására ezért többször grafikus integrálást 
végeztünk. Kisebb mérvű vagy nagyobb, de egyenletes ingadozás esetén a szemmel 
való becslés ± 0 , 5 dB pontossággal sikerül. Az elemzés összes hibáját a kisfrekvenciás 
energia-ingadozás 
relatív négyzetes eltérés jellemzi, ami a legalsó sávban a legkritikusabb. A (4) egyen-
letben о az energia-ingadozás standard deviációja, E az energia középértéke, В az 
aktuális szűrő sávszélessége és Г az elemzési idő. Mivel a följegyzési (elemzési) 
időt minden sávban azonosnak (10 s) tartjuk, ez a fajta hiba a frekvenciával csök-
ken : 6300 Hz-nél az alsó sávénak már csak tizedrésze. Világos tehát, hogy az alsó 
sávokban pontatlanabb közepeléssel is megelégedhetünk, de a felső sávokban 
helyesebb grafikusan integrálni. 
A színképek ábrázolásának egyik lényeges feladata, hogy a kapott eredmények 
mindig összehasonlíthatók legyenek. Másképpen fogalmazva: világosan és jól kell 
meghatároznunk a 0-szint értékének rögzítését. A leghelyesebbnek az látszik, hogy 
a normális hangerősségü beszéd teljes szintje legyen a 0-szint. Ekkor, attól függően, 
hogy a színképek maximuma milyen frekvenciasávba esik és milyen éles, a normális 
hangerejü beszéd szín képcsúcsai —23... —26 dB/Hz közé esnek. Ha ehhez képest 
jelezni akar juk más beszéderősség színképének eltolódását, mindegyikre megtartjuk 
az előbb rögzített 0-szintet. Ekkor pl. a kiabált beszéd színképcsúcsa — 15 dB/Hz-re, 
a mormolt beszédé pedig —35 dB/Hz-re esik. 
Ha azonban a színképek alakját akar juk összehasonlítani tekintet nélkül relatív 
szintjükre, a mindenkori teljes szintet kell 0-szintnek tekintenünk. Ez nagyon helyes 
elv, ha pl. különböző hangcsoportok, nemek, vagy nyelvek szerint összeállított 
kórusok beszédzörejének színképét kívánjuk összehasonlítani. így az esetleges hang-
erőbe! i különbségek nem tolják el lényegesen a színképeket. 
Nem helyes tehát különböző szerzők eredményeinek összehasonlításakor egy-
szerűen a színkép valamelyik részét — akár a maximumát is — azonos szintre hozni. 
A pontos összehasonlításhoz ismerni kell a teljes szintet és a választott 0-szintet. 
Ezeket az adatokat a legtöbb szerző nem közli, s ezért a különböző alaki színképek 
közvetlen összehasonlítása ritkán meggyőző. 
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2. Pontosság és megismételhetőség 
2.1 A beszédkórus elemei statisztikus függetlenségének biztosítására nincs szükség 
különleges kísérleti körülményekre. 
Ez a kijelentés nem magától értetődő. Az első kísérleteknél még arra is gondol-
tunk, hogy minden beszélő kü lön kis stúdióban olvassa föl a szövegét. Végül is a 
nagy közös stúdió látszott technikailag inkább megvalósíthatónak. A mérések során 
a külön-külön mikrofonba beszélő személyek közötti átlagos távolság 3—4 m volt. 
Az egyes mikrofonok között —20 dB áthallás mutatkozott, de a beszélő személyek 
rövid gyakorlás után egyáltalán nem zavarták egymást. A fülbe helyezett vattadugót 
az első kísérletek után (1954-ben) kivettük és többet nem alkalmaztuk. Fiilbedugásra 
még egyszer sor került (New York, 1965), amikor egy-mikrofonos mérés alkalmával 
viasz füldugót használtunk, de itt sem mutatkozott a kétféle állapothoz tartozó 
színképek között a szórási határon kívül eső különbség. Női kórustagoknál a kellő 
gyakorlás miatt egyszer-kétszer előfordult (pl. orosz beszédkórus Budapesten, 1966), 
hogy a szövegmondás közben nevetni kezdtek. Ha ezt nem sikerült megszüntetni, az 
ilyen beszélőket a kórusból kiemeltük. 
2.2 A beszédkórus létszámának 8... 10 személy fölé emelése az eredmények pon-
tosságát már nem növeli 
Kísérleteim során az elemzésre kerülő felvételek legkisebb létszáma 6 fő, leg-
nagyobb létszáma 14 fő volt. T ö b b személy bevonása technikai nehézséget jelentene, 
és a kísérletek eredményei szerint nincs is szükség rá. 
Ennek igazolására a következő két kísérletet végeztük. Egy 10-tagá kórus 
beszédzörejéről fölvett mágneses szalagot két részre vágtunk és egy harmadik szalagra 
összemásoltuk. A másik kísérlet során ugyanezt két különböző beszédkórus felvéte-
lével is megcsináltuk. Az eredő beszédzörej hallásra homogénebbnek hatott, de a 
10 s-os elemzések eredményeiben az eredetiekhez képest nem mutatkozott szignifikáns 
eltérés. 
A meghallgatott beszédzörej „homogenitása" azért nem jellemző az átlagos 
energia-színképre, mert a fül csak a saját 50 ms-os időállandójával „közepei", míg 
a mérést minden sávban 10 s időintervallumban hajtottuk végre. 
2.3 Azonos beszédkórus különböző időpontban vett mintafüggvényeinek elemzése 
630 Hz alatt +3 dB, 630 Hz fölött ±1,5 dB pontossággal azonos energia-színképet 
eredményez. 
Ezt a fa j ta ellenőrzést majdnem minden kísérlet során elvégeztem. Egy-egy 
kórusról általában 50... 100 s időtartamú beszédzörej felvételt készítettünk, úgy hogy 
bőven volt lehetőség 10 s-os elemezendő darabok kiválasztására. Hosszabb felvétel 
nem szokott sikerülni. A beszélők „kifulladása" miatt másfél perc után a jelfügg-
vény kevésbé egyenletes, a középérték pedig némileg esik, tehát a 90 s utáni részek 
már nem alkalmasak az összehasonlításra. Ugyancsak használhatatlan szokott lenni 
a felvétel első 10 s-a is, részben az indulás bizonytalansága miatt, részben pedig, 
mert a kezdés utáni első lélegzetvétel ideje még eléggé összeesik. Legmegfelelőbb az 
egyes vizsgálandó darabokat a 10...80 s közti részből választani. 
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Megállapításunk igazolására példaként az 1. ábrá t mutat juk be. A beszédkórus 
8 férfi tagból állt. A mérés 1964-ben folyt egy mikrofonnal (Brüel és Kjaer 4131 
típusú), az Akusztikai Kutatócsoport kisméretű süket szobájában. Az ábrán látható 
négy elemzés nem is egyazon felvétel különböző darabjairól készült, hanem a beszéd-
kórus négy különböző felállása mellett készített felvételekről. 
J. ábra. Nyolc férfi magyar nyelvű beszédkórusáról készült négy különböző színkép. 
A felvételek a kórus négy különféle fölállása mellett készültek. 
Egy-mikrofonos felvétel süket szobában. 
Az 1. ábra egyúttal azt is világosan szemlélteti, hogy a 63.. .315 Hz közötti 
színképi tar tomány változó viselkedése nem az elemzési, hanem a felvételi oldal 
rovására írandó. A színkép e részének ingadozását elsősorban a hangerőnek és az 
a laphang magasságának változása okozza. A színképek alakjának általános elemzé-
sekor a szórás oka inak magyarázatára még visszatérünk. 
2.4 Azonos nyelven beszélő, azonos nemű csoportok minimálisan 8...W személyes 
beszédkórusa 630 Hz alatt +4 dB, 630 Hz fölött ±2 dB pontossággal azonos energia-
színképet eredményez. 
Ez a kijelentés valamivel többet mond az előbbinél. Ezúttal részben a mérési 
eljárás, nagyobbrészt azonban a beszélő személyek „mintavétele" okozta hiba lehető-
ségeit vizsgáljuk. Kísérleti bizonyítására példaként a 2. és 3. ábrát közöljük. 
A 2. ábra há rom különböző férfi beszédkórusról más-más időben készült beszéd-
zörej felvétel színképét tünteti föl. Az 1956 jelzésű azonos az 1954/55-ben készült és 
több helyen is közölt [2, 4] első méréssorozatok 15 férfira vonatkozó átlagos eredmé-
nyével. Megjegyzem, hogy ezeknél a méréseknél még nehézkesebb és ponta t lanabb 
- во 
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méréstechnikával dolgoztunk, pl. az elemzést fél-oktávsávokban végeztük és a szint-
í ró átlagolási idejét sem ismertük. Ennek a színképnek a megbízhatósága 300 Hz 
alatt legalábbis vi tatható. 
-20 
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2. ábra. Három különböző időben készült férfi beszédkórus színképei. 
Az adatokat lásd a szövegben. 
Frekvencia (Hz) 
3. ábra. Két különböző időben készült női beszédkórus színképei. 
Az adatokat lásd a szövegben. 
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Az 1961 jelzésű színkép 1960-ban készült 10 férfi beszédérő! [8], az előzővel 
azonos helyen (a Magyar Rádió nagy stúdiójában), ugyancsak sok-mikrofonos 
eljárással, de más személyekkel. Ekkor már tercszűrős elemzést használtunk, de 
még a régi (2304 típusú) szintíróval dolgoztunk. 
Az 1964 jelzésű színkép az 1. ábrán közölt négy elemzési eredmény középértéke. 
A három méréssorozatot 8 év időtávolságban, más-más mérési körülmények között 
és eszközökkel, azonkívül különböző létszámú és személyi összetételű beszédkóru-
sokkal végeztem. Véleményem szerint a 2. ábra döntő súllyal esik latba a módszer 
pontosságának és megismételhetőségének megítélésében. 
A 3. ábrán két méréssorozatot mutatunk be női beszédkórusokról. A jelzések 
a férfiakéval megegyező mérési adatokra utalnak. A görbék összeesésének az előző 
ábrák ismeretében nincs nagy jelentősége, de kiegészítésként közlése mégis helyes-
nek látszik. 
3. A módszerrel elért legfontosabb eredmények 
3.1 Normális hangerejű beszéd energia-színképe a beszédkórus módszerrel 63... 
...12 500 Hz között egyértelműen meghatározható. A színkép három maximuma közül 
az első férfiaknál 100... 125 Hz-re, nőknél 200—250 Hz-re, a második — legnagyobb 
értékű — egységesen 400...500 Hz-re esik. Egy harmadik, jóval kisebb értékű — eset-
leg elmosódott •— maximum 1500 Hz környékén ismerhető föl. A színkép változása 
az első maximum alatt 24.. .28 dB/oktáv, a harmadik fölött pedig —10... —12 dB/oktáv. 
Az átlagos energia-színkép általános tulajdonságait főként a magyar felvételi 
és elemzési anyag kapcsán taglaljuk. Ez ideig 52 férfi és 36 nő magyar nyelvű beszé-
déről készítettünk egyenként vagy különböző csoportokban színképet. A meg-
állapítások egy része három nyelv színképi anyagának birtokában 1964-ben egy 
G. Eanttal közösen írt dolgozatunkban [9] már közlésre került. A tárgyban írt utolsó 
összefoglaló jellegű dolgozatom 1964-ben jelent meg [10], az azóta végzett mérések-
ről itt számolok be először. Jelen értekezésben 6 nyelvre közlöm az energia-színké-
peket, és ebben az anyagban a fenti megállapítással ellentmondó adat nem lelhető. 
A mély hangok tartományában a színkép alakját elsősorban a vonalas szerkezet 
jellemzi. Az első maximum az alaphang magasságába esik, amely az 1—3. ábrákon 
világosan láthatóan férfiaknál 100...125 Hz, nőknél 200...250 Hz táján van. Ez alatt 
az érték alatt a színképek a kis frekvenciák felé rohamosan esnek. Az esés mértéke 
24...28 dB/oktáv, ami női színképekben könnyebben határozható meg, mert a 
magasabb alaphang miatt j o b b a jel/zaj viszony. 
Az első maximum fölött fél oktávnyi távolságban előre megjósolhatóan mini-
mumnak kell következnie a színképekben, mert az alaphang és az első felhang közötti 
rész energiaszegény. A minimum természetesen az átlagos alaphang helyéhez igazo-
dik, értéke pedig attól függ, hogy az alaphangok a kórusban hogyan szóródnak, ill. 
az integrálási idő alatt hogyan alakulnak. 
A színkép e részének mintavételtől függő bizonytalansága nem kizárólag kórus-
sajátság. Néha sikerült közel azonos hangfekvésű személyeket kórusba tömöríte-
niink, és akkor a minimum relatív értéke a —12... 16 dB-t is elérte. Viszont egyetlen 
személy hangsúlyozott beszédében is megfigyelhető az alaphang állandó — nem 
egyszer egy oktávra széthúzódó — magasság-ingadozása és ezáltal a minimum 
elmosódása. Próbálkoztam olyan kórussal is, ahol készakarva különböző hang-
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fekvésű személyeket válogattam össze, sőt vegyeskórus felvételek is készültek. 
Ilyenkor a minimum teljesen eltűnt. 
Nagyon éles minimum azért sem várható, mert a beszéd terc sávszélességre eső 
zörejösszetevőit is mérjük. A zörejhangok energiája a második maximumtól vissza-
felé számítva kisebb színképesést kell, hogy eredményezzen, mint az első maximum 
alatt, tehát terc távolságra értelmezve jó esetben —6...—8 dB-es minimum várható. 
A második maximum már nem pontosan az első felhang helyén keresendő, 
mert összeolvad a magánhangzók első rezonancia-helyével (formánshelyével), ami 
zömével 300...600 Hz közé esik. A második maximumot, ami egyúttal a színkép 
abszolút maximuma, kivétel nélkül minden esetben 400...500 Hz között találtuk 
meg. 
A második maximumtól kezdve a színképek nemtől nagyjából függetlenül 
alakulnak, mindössze egy kis eltolódás tapasztalható a nagyobb frekvenciák irányá-
ban a női hangok javára. A második maximum után a színkép esése elég meredek: 
— 14... —16 dB/oktáv. Később látni fogjuk, hogy ez az érték, valamint egy második 
minimum és egy harmadik maximum helye, legalábbis nyelvcsoportonként specifikus. 
Érdekes, hogy amikor a stockholmi kutatók a zöngehang (a hangszalagok létesítette 
gerjesztő hang) színképi formáját kutatták, 900...1500 Hz közöt t szintén találtak 
egy gyönge minimumot [11, 12]. Elképzelhető, hogy a második minimum a zönge-
hang sajátsága [9], de valószínűbb, hogy a színkép esését a magánhangzók második 
nagy rezonancia-csoportja (formánshelye) szakítja meg, amely éppen 1000 Hz fölött 
kezdődik és a harmadik színképi maximum nyilvánvaló okozója. 
Az energiaszínkép felső szakasza 2000...2500 Hz fölött alakul ki, ahol —10... 
... —12 dB/oktáv színképváltozás mérhető. Az idézett zöngevizsgálatok sajnos csak 
2000...2500 Hz-ig voltak elvégezhetők (inverse filtering method). Ebben a tar tomány-
ban a színkép esésére a korábbi dolgozatban [11] —12 dB/oktáv, a későbbiben 
[12] —17 dB/oktáv értéket állapítottak meg a szerzők. Az utóbbi esetben 2000 Hz-
nél további minimum ismerhető föl és utána a görbe laposodik. 
Saját adatainknak a hivatkozottakkal való összehasonlítása azt mutatja, hogy 
a beszéd energiaszínképének 2000 Hz fölötti szakasza elsősorban a zöngehang szín-
képének esési jellegét hordja magán, de erre a zörejhangok jellege szuperponálódik, 
ami a színkép esését kissé enyhíti. 
3.2 A férfi és női beszéd energia-színképe között lényeges különbség csak az 
alaphang hatásának tulajdonított első maximum és első minimum alakulásában mutat-
kozik. Különösen kiemelhető, hogy a színkép 2500 Hz fölötti eső része a két nemnél 
azonosan alakul. 
A férfi és női alaphangról mondottak a megállapítás első részét evidenssé teszik. 
A színkép eső részére vonatkozó megállapítással kapcsolatban némi megjegyzés 
kívánatos. A férfi beszédszínkép általában 1600 Hz fölött, a női 2000 Hz fölött kezd 
esni. Az esés meredeksége nem éri el azonnal a végső értékét és a kétféle görbetípus 
csak 2500 Hz fölött fogadható el azonos meredekségünek. Ez azonban nem jelent 
teljes összeesést, mivel általában a nők színképe a férfiaké fölött halad. Az eltérés 
mégis olyan kicsi (1. . .2dB), hogy aligha tekinthető jellegzetesnek. 
Néhány alkalommal vegyes kórussal is dolgoztunk. Mint várható, ilyenkor az 
eredő színkép a két nemre jellemző színképek közös burkolója. A vegyes színképek 
felső szakasza valóban valamivel a férfi beszéd színképe fölé kerül [2, 4]. 
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3.3 A beszéderősség változásával a színkép nem önmagával párhuzamosan toló-
dik el, hanem a színkép-maximum helye körül átbillen. Hangosabb beszédnél a színkép 
magasabb összetevőinek energiaszintje növekszik, mély összetevőié csökken. Halkabb 
beszéd esetén az átbillenés ellenkező értelmű. A legjellegzetesebb színkép változás 
1500 Hz környékén jelentkezik. 
Az első részletes vizsgálatot, amely ezt a fölismerést tar ta lmazta , 1961-ben 
közöltem [8]. Az eredményeknek gyakorlati ér tékük is van, ezért a mérési módszer-
hez némi magyarázatot füzünk . 
A beszédhangerő előzetes beállítása után szalagra vettük a normális hangerejü 
beszédkórus beszédzörejét, majd a beállítás érintetlenül hagyása mellett fölszólí tottuk 
a kórus tagjai t , hogy saját megítélésük szerint ugyanazt a szöveget „ha lkan" olvas-
sák fel. Végül a harmadik kísérletben az utasítás szerint „ h a n g o s a n " m o n d t á k 
mikrofonba az anyagot. 
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4. ábra. A halk, normális és hangos beszéd színképei 10—10 tagú férfi, ill. női 
beszédkórusok alapján. Magyar nyelvű sok-mikrofonos felvétel stúdióban. 
Elképzelésünk az volt, hogy normális hangerejéhez viszonyítva mindenki nagyjá-
ból azonosan ítéli meg saját halk és hangos beszédének relatív szintjét. Amellett a 
kórus átlagos hangereje is bizonyos értelemben „magával viszi" az egyéni beszéd 
hangerejét. Próbálkoztunk külön egyéni beállítással a halk és a hangos beszédre, 
de ekkor az eredmény kevésbé volt megbízható. Az összes kóruskísérlet a lkalmával 
a felvételi beállítás mellett mindig megmértük a teljes szintet is. így rendelkezé-
sünkre állnak a különféle kórusok önmaguk által beszabályozott hangerősség-
értékei. 
Az első kísérletek végeredménye magyar nyelvre a 4. á b r á n látható. Mind a 
férfi, mind a női kórus 10 tagból állt, a felvételt a Magyar Rádió nagy s túdiójában 
készítettük 10 mikrofonnal. Érdekes, hogy a „normál i s" hangerő megítélésében a 
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nők egy kissé lejjebb esnek, ugyanakkor a „ h a l k " beszéd teljes szintje mindkét 
nemre ugyanaz. Az természetesnek vehető, hogy „hangos" irányban fiziológiai 
okokból a női kórus a férfi hangerőhöz képest elmarad. Végül is a női d inamika-
terjedelem 4dB- le l kevesebb, mint a férfiaké, amely a halktól a hangosig 16 dB-t 
fog át. Az á b r á b a írt abszolút szintértékek egy személyre vannak átszámítva, a mikro-
fontól 30-cm-es beszélő távolságra. 
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5. ábra. Tizennégy férfi német nyelvű halk, normális és hangos beszédkórusáról 
készült színképek. Hét-mikrofonos felvétel stúdióban. 
Mivel a színkép hangerővel való változására egyetlen nyelvvel végzett vizsgálatot 
nem tar tot tunk kielégítőnek, 1962-ben német anyaggal is kísérletet végeztünk [13]. 
Ezúttal 14 személyes férfi és női kórusok beszédzörejét vettük föl 7 mikrofonnal 
a Magyar Hanglemezgyártó Vállalat 2500 m 3 -es stúdiójában. A kísérleti személyek 
Budapesten tanu ló német orvostanhallgatók voltak. A férf iakra vonatkozó mérés-
sorozat eredményét az 5. áb rán , a nőkre vonatkozót a 6. ábrán az összehasonlít-
hatóság érdekében újraközöljük. 
Attól eltekintve, hogy a magyar és a német nyelvű színképek között bizonyos 
különbségek tapasztalhatók — amire később még rátérünk —, a hangerővel való vál-
tozás nagyjából követi az e lőbb megállapított szabályokat. Kivételt csak a férfiak 
„hangos" színképe képez, amely 1000 Hz fölöt t a „normálissal" csaknem pon tosan 
párhuzamosan fut , 200 Hz alat t pedig nagyon erős maximumot ér el. 
Egyik érdekes mellékeredményként azt tapasztaltuk, hogy a kórus spontán 
megválasztott „normál i s" beszédhangerejének teljes szintje 3 dB-lel magasabb volt 
a magyar kórusokra kapott értékeknél. Ezzel arányosan alakult a többi teljes szint is, 
amint ezt az E táblázatban följegyeztük. 
A kísérleteket az eredmények ellenőrzése és a jelenség további tisztázása érdeké-
ben 1964-ben magyar nyelvre egy-mikrofonos méréssel megismételtük. Ekkor kis-
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méretű süket szobában 8 férfi beszédkórusát vizsgáltuk. Ezúttal n e m elégedtem m e g 
három kategóriával, hanem a „ m o r m o l t " és a „ k i a b á l t " beszéd színképet is meg-
határoztam. A süket szoba kis a lapzaja és az egy-mikrofonos mérés előnye különö-
sen a „mormol t " beszéd színképének meghatározási lehetőségében mutatkozott 
meg. Ennek teljes szintje 11 dB-lel esett a normális hangerősség alá . 
I. TABLAZAT 
Férfi beszédhangerő teljes szintértékei (dB) a beszéd hangossági foka és a mikrofonhoz képest 
elfoglalt helyzet függvényében. 
Szemben Oldalt Háttal 
Hangerő 1961 1962 1964 1964 1964 
magyar német magyar magyar magyar 
Mormolt 63 
Halk 66 69 67 62 57 
Normális 74 77 74 70 64 
Hangos 82 84 81 76 72 
Kiabált 
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6. ábra. Tizennégy nő német nyelvű halk, normális és hangos beszédkórusáról 
készült színképek. Hét-mikrofonos felvétel stúdióban. 
A 7. ábrán bemuta to t t eredménysorozat az edd ig mondot taka t megerősíti, de 
ki is egészíti. Kitűnik belőle, hogy mind a kiabált, m i n d a mormolt beszéd színképe 
elveszíti eredeti jellegét. Ezt füllel is nagyon jól h a l l j u k : a hangos beszéd hangszín 
tekintetében nem kiabálás jellegű, bár teljes sz intben csak 5 d B különbség van 
közöttük. A színképek jól szemléltetik ezt a különbséget . A kiabál t alaphang egy 
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oktávval föltolódik, az első maximum teljesen eltűnik, a második pedig szélesebbé 
válik. A mormolt beszéd színképében viszont a második minimum és a harmadik 
maximum teljes elmaradása feltűnő, és nyilván ez okozza a különleges, jellegtelen, 
álmosító hatását. A második maximum ez a szilárd pont , amit minden színkép 
egyaránt tartalmaz. 
7. ábra. Nyolc személyes férfi beszédkórus különféle erősségű beszédének színképei. 
Egy-mikrofonos felvétel süket szobában. 0 d B a normális hangerősségű beszéd teljes szintje. 
A teljes szintek dinamika-átfogása az I. táblázat szerint 23 dB. H a a színkép 
maximuma elég kiemelkedő, és tőle j o b b r a az esés —3 dB/oktávnál jóval merede-
kebb, a teljes energiát első közelítésben ez a maximum határozza meg. Tekintve, 
hogy a 7. ábra színképein a maximumok nagyjából azonos helyre esnek, a teljes 
szintű dinamika-átfogás értéke ott olvasható le: esetünkben 400 Hz-en 22 dB, 
500 Hz-en pedig 25 dB. Amíg a színképesés előbbi feltétele teljesül, a magasabb 
összetevők szélesebb átfogása a teljes szinteket nem befolyásolja. Mindenesetre 
megjegyzésre méltó, hogy 800...2500 H z közötti tartományban az összetevők 
38...45 dB szélességet fognak át, 1500 Hz körül mutatkozó maximummal. Ez a 
tény arra is rávilágít, hogy a hangszínezetben észlelt változások okai közöt t ennek 
a színképi tartománynak az alakulása jelentős szerepet tölt be. 
A színképek alakjának összehasonlítására alkalmasabb a 8. ábrán lá tható ábrá-
zolási mód. Az ábra úgy készült, hogy minden színképet a normális hangerősségű 
beszéd teljes szintjére redukáltuk. Mintha hangerőszabályozóval a görbéket önma-
gukkal párhuzamosan azonos hangerőre állítottuk volna be. Ez az ábrázolásmód 
nemcsak azért tanulságos, mert általa a színképek egymástól való eltérése közvetlenül 
tanulmányozható, hanem azért is, mert a színképek emelkedési és esési adatai is 
összehasonlíthatók. A hangerő növekedésével a színkép kezdő és befejező szakasza 
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is meredekebben változik. A 9. ábrán bemutatot t összefoglaló határgörbe ta lán 
világosabban szemlélteti a mondo t t aka t . A két szélső határesetben —14 dB/oktáv 
(kiabálás), ill. —7 dB/oktáv (mormolás) a színképesés jellemző ada ta . 
Frekvencia (Hz) 
8. ábra. Nyolc személyes férfi beszédkórus különböző erősségű beszédének színképei. 
Mint a 7. ábra, de 0 dB a mindenkori hangerősség teljes szintje. 
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A hangerővel érzékenyen változó színképalak magyarázatot ad a kísérleti szórás 
egyik oká ra . Az egyes személyek azonos hangerőre való beszabályozásakor úgy 
jártunk el, hogy inkább a mikrofontól va ló távolságot vál tozta t tuk, min t sem hogy 
az illetőt megszokott beszéd-hangerejének megváltoztatására bírtuk vo lna . Ez 
pszichológiailag helyes, de a színképi szórás szempontjából nem. Ezért kell kiemelni 
a beszédkórusból a különlegesen erős vagy különlegesen gyönge hangú egyéneket. 
Az I. t áb láza t adatainak a színképekkel va ló összevetése azt mutatja, h o g y már 
2 . . .3dB hangerő-különbség is lényeges színképi változást okozhat . Egyben azt is 
láthatjuk, hogy a német „ h a n g o s " beszéd hangereje középhelyet foglal el a magyar 
„hangos" és „kiabált" hange rő között. Lehe t , hogy ez az o k a a német „ h a n g o s " 
színkép rendellenes viselkedésének. 
3.4 A beszéd irányítottságára jellemző, szemben és hátulról mérhető energia-
szintek különbsége 10 dB: a színképi összetevők közti különbség 125 Hz alatt 5...6 dB 
125...1250 Hz között 10... 12 dB, 1250 Hz fölött 16...18 dB. 
Álta lános akusztikai ismereteink a l ap ján azt várha tnánk , hogy a mélyhangú 
összetevők alig irányítottak és az i rányítot tság a magas hangok felé a rányosan 
növekszik. Azonban a 10. á b r a adatai ezt csak részben erősí t ik meg. A há t rasugár -
zásnak az egyenletes eséshez képest muta to t t ingadozása a + 5 dB-t is eléri. A kórus-
felvételek kísérleti körülményei ezúttal is azonosak a 7. á b r a kapcsán ismertetet t 
körülményekkel. A 8-tagú férfikórus a mikrofonnal szemben, hozzá képes t 90°-
kal és 180°-kal elfordulva beszélt. 
Ezúttal a süket szoba akusztikai adata i is befolyásolhatták a kísérletek végered-
ményét. A felvételre szolgáló kisméretű tér üres állapotában az energia négyzetesen 
I960 
— 
с / 
szemben 
oldalt 
hdttoi\ 
\ 
К \ > 
б e ю
2 3 (66 ею3  
Frekvencia (Hz) 
3 ( 5 6 8 
10. ábra. Nyolc személyes férfi beszédkórus különféle irányból felvett normális erősségű 
beszédének színképei. Az adatok azonosak a 7. ábráéval. 
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csökkenő törvénye 160... 10 000 Hz között +1,5 dB pontossággal teljesül. Az embe-
rek jelenléte ezt az adatot természetesen lerontja. Hibát okozható zavarok elsősor-
ban az oldal-irányban beszélés esetén jelentkeznek. Ilyenkor ugyanis az emberekről 
visszaverődő és rajtuk elhajlást szenvedő energiahányad kiszámíthatatlan inter-
ferenciákat okoz. Ezért az oldalt mondott szöveg elemzéséből kapott színképről 
nem kívánunk lényeges következtetéseket levonni. Annyi mindenesetre a 10. ábrá-
ból is látszik, hogy az oldalállású színkép mindenütt a szemközti és háttal álló szín-
képek közé esik és azok alakját megközelítően követi. Ennek a követésnek külön-
legessége, hogy az oldalirányú színkép összetevői 500 Hz környékén a szemben-
állóhoz, 1000 Hz környékén viszont a háttal állóhoz esnek közel. 
Hátrasugárzás mérésekor elsősorban a süket szoba határfelületeiről érkező mély 
hangú visszaverődések okozhattak hibát, ami azonban az előzőnél kisebb mértékű. 
A hátrasugárzási színképnek a szembenállóhoz képest a relatív eltérése közép-
értékben — 6 . . . - 8 dB/dekád. Ez a görbe csak 5000 Hz alatt volt mérhető. 
Bár ez a kísérlet sok hibaforrással rendelkezett, mégis fontosnak tartottuk 
megemlítését, mert alkalmat teremt a hangerősség és irány szerinti színképváltozás 
összehasonlítására. Mivel az egyik változás jellegzetessége a színkép „átbillenése", 
a másiké a színkép „szétnyílása", a kétféle hangszínváltozás egymást nem kompen-
zálhatja. Pl. halkított hanggal nem utánozható a hátrafordulás hangszíne, stb. 
Hátrasugárzáskor ugyanis semmi magas hangot nem kapunk, míg halk beszéd 
esetén ezek a komponensek nemcsak megvannak, hanem jól mérhetők is. Ami a 
hátrasugárzási színkép magas esési jellegét illeti, az inkább a hangos, mint a halk 
hangokéhoz hasonló, miután értéke a 10. ábrán kb. —12... — 14 dB/'oktáv. 
3.5 Normális hangerősségű hat európai nyelvre meghatározott beszéd energia-
színképei hasonló alakúak, és általában ±3 dB szóráshatáron belül megegyezöek. 
Ennél nagyobb eltérés a színképek között csak az alaphang által befolyásolt frekven-
ciatartományban (férfiaknál 63...250 Hz nőknél !00...400 Hz) továbbá a második 
formánshely környékén (férfiaknál 800...2000 Hz, nőknél W00...2500 Hz) található. 
A férfi beszédre vonatkozó eredményeket a I I . és 12. ábrán, a női beszédre 
vonatkozókat a 13. és 14. ábrán foglaltuk össze. A magyar férfi beszéd színképét 
az 1964. évi mérések középértéke képviseli. Eltérése az 1956. ill. 1961. éviektől a 
2. ábrán tanulmányozható. Ide azért kívánkozott az egy-mikrofonos mérés adata, 
mert a legtöbb nyelvre ilyen típusú mérést végeztünk. A magyar női beszédre a leg-
megbízhatóbb az 1961. évi színkép: ezt közöltük a 13. ábrán. 
A német felvételekről a 3.3 pontban már említést tettünk. Ide az 5. és 6. ábra 
normális görbéit vettük összehasonlításul. A következő méréseket svéd nyelvre a 
stockholmi Speech Transmission Laboratory-ban végeztük 1964 őszén [9]. Ez egy-
mikrofonos süket szobai mérés 10—10 személlyel. Az amerikai—angolra vonatkozó 
mérések New Yorkban folytak a Columbia Egyetemen 1965 tavaszán, nagyjából az 
előzővel azonos mérési körülmények között. Az olasz méréseknél Torinóban az 
Istituto Galileo Ferrarisban csak 8—8 főt sikerült összehozni; az egy-mikrofonos 
mérést erősen csillapított kis stúdióban hajtottuk végre. Az orosz nyelvre végzett 
kísérletekhez a budapesti Szovjet középiskola tanárai t kértük fö l : 6 férfi és 8 n ő 
kórusát tudtuk a Magyar Rádió egyik kisebb stúdiójában 3, ill. 4 db 8-as irány-
jelleggörbéjű mikrofonnal felvenni. 
Irodalmi összehasonlítható adat saját méréseinken kívül kevés áll rendelkezésre. 
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Egyes személyek beszéde alapján nyert hosszú idejű átlagos színképek angol , orosz, 
svéd és lengyel nyelvre kerültek közlésre. A z irodalmi hivatkozásokat egy korábbi 
dolgozatban [1] gyűjtöttem össze, s ugyanot t a régi mérési eljárás kritikai vizsgálatá-
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II. ábra. Magyar, olasz és orosz nyelvű férfi beszédkórusok színképei. 
Az adatokat lásd a szövegben. 
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12. ábra. Angol, német és svéd nyelvű férfi beszédkórusok színképei. 
Az adatokat lásd a szövegben. 
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val is foglalkoztam. T u d o m á s o m szerint I. Barducci és munkatársai [14, 15] voltak 
az elsők, akik az új módszerrel 1960-ban az olasz nyelv átlagos energia-színképét 
meghatározták. Sajnos, a null-szintet a színkép maximuma helyén rögzítették és a 
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13. ábra. Magyar, olasz és orosz nyelvű női beszédkórus színképei. 
Az adatokat lásd a szövegben. 
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14. ábra. Angol, német és svéd női beszédkórus színképei. Az adatokat lásd a szövegben. 
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teljes színképértékeket nem közölték. Az összehasonlítás így csak kb. 3 dB hiba-
lehetőséggel végezhető el. Azonfölül Barducci, aki méréseit telefontechnikai célból 
készítette, csak 100...5000 Hz között számította ki a színképeket. így végül is az 
összehasonlításra kevés lehetőség nyílik. Annyi mindenesetre rögzíthető, hogy mind 
a férfi, mind a női hangra Barducci az 1600...3200 Hz közötti oktávban nálunk 
átlag 4 dB/Hz-cel alacsonyabb szinteket mért. Máshol nincs lényeges eltérés a kétféle 
méréssorozat között, ill. az eltérések magyarázhatók (alaphang; hangerősség, stb.). 
15. ábra. A dolgozatban közölt összes normális hangerősségű beszédszínkép 
közös körvonalrajza. 
Visszatérve a hat európai nyelvre általunk meghatározott színképekre, a négy 
ábrán közölt hármas csoportokban sehol nem észlelünk a mérési módszer saját 
szórási határain kívül eső értékeket. Az első maximum és minimum helyében és 
értékében mutatkozó ingadozások okairól már a 3.1 pontban részletesen beszéltünk. 
Példaként vegyük az angol és a német nyelvre kapot t női színképet. Az amerikai 
nők kórusának összeállítása úgy sikerült, hogy az átlagos alaphang 200 Hz volt. 
Utána a minimum élesen jelentkezik (éppen a két mért terc érték közé esne), majd 
pontosan az alaphangtól oktávnyira megjelenik a második maximum. A német 
elsőéves orvostanhallgatónők csoportja 250 Hz körüli alaphanggal bírt. Ennek a 
második tercben mért éles minimuma után 500 Hz-en mutatkozik az ugyancsak 
éles második maximum. 
Egyébként az alaphang magassága, és természetesen a színkép alakulása sem 
korfüggő. Ezt magam is tapasztaltam, de I. Barducci és F. Bianchi [15] részletes 
mérésekkel — tíz éves korcsoportokkal 60 éves korig — igazolta is. 
Az általam mért összes normális hangerejü színkép összemásolva a 15. ábrán 
látható színképcsatornát tölti be. Legfeltűnőbb benne a 2000 Hz fölötti szakasz, 
amelynek ± 3 dB-es szélességében az értekezésben közölt hat nyelv 87 férfi és 95 nő 
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kórustagjának (ebből 39 férfi és 31 nő magyar) beszédszínképe bennfoglaltatik. 
Az 1000 Hz környékén mutatkozó kiszélesedéshez a következő pontban fűzünk 
megjegyzést, az 500 Hz alatti szakasz viselkedését m á r kimerítően megtárgyaltuk. 
A 15. ábra beszédátvitel-technikai szempontból hasznos normának tekinthető. 
3.6 A vizsgált nyelvek közötti jellegzetes színképi eltérés lehetséges helye a 
800...2500 Hz közötti terület. A színkép itt mutatott jellege szerint legalábbis egyes 
nyelvcsoportok egymástól elválaszthatók. 
Utolsó megállapításunk megvilágítására tekintsük még egyszer a 11—14. ábrá-
kat. A nyelvek szerinti csoportosítás készakarva úgy készült, hogy az egyes ábrákon 
a színképek 500 Hz fölötti szakasza ± 2 dB szóráshatáron belül azonos legyen. 
Ámde, ha a csoportokat egymással hasonlítjuk össze, mind a férfiaknál, mind a 
nőknél jellegzetes eltérést találunk a színkép-csoportok között. A magyar—olasz— 
orosz csoport 1000...2000 Hz között (pontosabban férfiaknál 800...2000 Hz között, 
nőknél 1000...2500 Hz között) 4.. .8 dB-lel kisebb szintet ér el, mint az angol— 
német-svéd csoport. 
II. TÁBLÁZAT 
Magánhangzó/mássalhangzó arány a vizsgált nyelvekre 
Nye lv Arány 
Olasz 48 :52 
Magyar 41,5:58,5 
Orosz 40 :60 
Svéd 38,5:61,5 
Angol 37,5:62,5 
Német 36 :64 
A megadott frekvenciatartomány már többször úgy szerepelt megállapításaink-
ban, mint a hangszín változásaira legérzékenyebb színképi terület. Talán a nyelv-
csoportok jellegzetes hangszínének indikálására is alkalmasnak látszik. Ugyanis az 
azonos csoportba foglalt nyelvek színképei ± 2 dB szórással együtt futnak, a cso-
portok közötti közepes eltérés pedig egy oktávon belül 4...8 dB. Egyébként az 
500...5000 Hz közötti tartomány a színkép legkevesebb nehézséggel elemezhető 
része, tehát az adatok ellenőrzése szempontjából a legmegfelelőbb görbeszakasz. 
Az eltérések magyarázatában ar ra hivatkozhatunk, hogy az alacsonyabb szín-
képszintű három nyelv valóban a hatos vizsgált csoport három „lágyabb" tagja. 
Erre a fogalomra a magánhangzó/mássalhangzó arányt szokás közelítő mértékül 
használni. Ez az arány a vizsgált nyelvekre a II. táblázat szerint alakul. Nyilván 
érdekes volna ebből a szempontból szélsőségesebb arányokkal rendelkező nyelvek 
energia-színképét is megvizsgálni. Egy alkalommal (1965) már tet tünk kísérletet 
mongol diákok beszédkórusának rögzítésével, azonban a felvétel technikai hiba 
miatt nem sikerült. Elképzelhető, hogy az európaiaktól eltérő struktúrájú nyelvek 
színképe az eddigi eredményektől nagyobb eltérést fog mutatni. 
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4. További mérési lehetőségek és alkalmazások 
A beszédkórus-módszer módosított változatai további mérési lehetőségeket 
jelentenek kvázisztochasztikus folyamatok sztochasztikussá való átalakítására és 
ezáltal a hosszúidejű folyamatos színkép egyszerű meghatározására. Ezek közül 
hármat magam is kipróbáltam. A három kiterjesztési terület: a) egyes beszédhangok 
színképének meghatározása, b) az egyéni beszédhangszín mérése és c) átlagolt zenei 
színképek előállítása. 
4.1 A zöngétlen réshangok (f, s, / ) színképi elemzésére azelőtt is használták a 
szűrőkörös módszert. A mérés fő nehézségét a hangzó rövidsége mellett a színkép 
időbeli ingadozása okozza. Az ingadozás hosszabb idő átlagában közepelhető, de 
keskenysávú mozgó-szűrős elemzés esetén a hangképzés diszkrét elemi folyamatainak 
egy-egy pillanatnyi állapota rögzítődik. És ez nagyon eltérhet a statisztikus közép-
értéktől, ahogy pl. egyetlen elektron időbeli sorsa eltér a sörét-zaj statisztikus jelle-
gétől. Az ilyen típusú elemzés ezért a színképet nagyon „vonalas" jellegűnek, átme-
netinek és megismételhetetlennek mutat ja . 
A zöngétlen réshangok jellegének megfelelő időbeli folyamatok összegezésével 
elérhető sztochaszticitás magából a központi határérték tételből következik. Ezért 
nem is kell az általánosabb beszédkórus-tételre hivatkoznunk a kísérleti összeállítás 
indokolásához. Ha 10 ember egyszerre ejti ki a „lassen" szót, az „s" hang pillanatnyi 
ingadozásai is és az esetleges egyéni ejtésbeli eltérések is elmosódnak. Ha ráadásul a 
10 ember nem azonos szavakat mond, hanem vegyesen olyanokat, amelyekben az 
„s" hang azonos időben hangzik (pl. lassen, Hessen, Klassik, wissen, stb.) a kapcso-
lódó hangok fonetikai hatását is csökkentjük. így valóban az absztrakt „ s " hangot 
nyerjük, amelynek színképe terc-szűrős elemzéssel megkapható. 
Ezzel a módszerrel az európai nyelvek zöngés és zöngétlen réshangjainak szín-
képét meghatároztam [16, 17]. Az eredmények közül az „ f " hang színképét emelem 
ki. A színképvonal-szint értéke 200... 16 00 Hz között + 1,5 dB pontossággal állandó. 
Ez azt jelenti, hogy ily módon végtelenített szalaggal a legegyszerűbben és legolcsób-
ban lehet fehér-zaj generátort készíteni. 
Ugyanezzel a módszerrel más beszédhangok szürőkörös elemzését is megkísé-
reltem. A nazálisok és 1-r-félék esetében több, a magánhangzók esetében kevesebb 
sikerrel határoztam meg a színképeket. Úgy látszik, hogy ezekben az esetekben a 
klasszikus Fourier-féle elemzés jobb eredményű. 
4.2 Az egyéni beszéd hangszínének meghatározására a módszert a következő-
képpen terjesztettem ki. Egyetlen személy hosszú idejű beszédét szalagra vesszük, majd 
a szalagot megfelelő számú darabra vágjuk és egyetlen közös szalagra másoljuk. 
Az eredmény ugyanolyan, mint a beszédkórus zöreje. Lényeges, hogy lehetőleg csak 
egyetlen összeszámolást végezzünk, hogy a jel/zaj viszony jó maradjon. Mivel így a 
munkához legalább 8 + 1 azonos tulajdonságú szalagjátszó szükséges, a technikai 
apparátus nagyon igényes. 
Eddigi próbálkozásaimban két átjátszással: 3 szalagról 1 közös szalagra, majd 
ennek szétvágásával az átjátszást megismételve, összesen 4 szalagjátszóval is elég jó 
eredményt értem el. Három férfi és há rom nő egyéni beszéd-hangszínét hasonlítottuk 
így össze a magyar nyelvre 31 férfi, ill. 31 nő hangja alapján megállapított közép-
értékkel. A színképek összehasonlítása néhány érdekes következtetésre ugyan alkal-
mat adott , de fontosabb gyakorlati következményekre nem jutottam. Az eredmények 
inkább fiziológiai és nyelvészeti szempontból hasznosíthatók és ilyen értelemben ke-
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rültek közlésre [18]. W Jassem egy újabb közleményében [19] az eredményeket gya-
korlati szempontból is érdekesnek tartja, ha a vizsgálatokat több beszélőre is kiter-
jesztik. Ilyen vizsgálatról számolt be C. Bordone—Sacerdote és G. G. Sacerdote 
Tokióban (1968) a 6. Nemzetközi Akusztikai Kongresszuson [20]. 
4.3 A beszéd akusztikai jelfüggvényeivel végzett keverési lehetőségek feltételez-
hetőleg zenei jelfüggvényekre is alkalmazhatók. A cél ezúttal is az, hogy egyrészt 
folytonos színképet állítsunk elő, másrészt időbeli kvázisztochasztikus folyamatokból 
állandósult á l lapotú tisztán sztochasztikus folyamatokat szerkesztünk. 
A sok személy által egyszerre mondott szavakhoz hasonló módszerrel pl. egy 
hangszer több hangját egyszerre szólaltathatjuk meg. Ha az egyes hangoknak egyéb-
ként vonalas színképe van, az egyidejű megszólaltatáskor a vonalak annyira sűrű-
södnek, hogy a színkép folytonosként — párhuzamos terc-szürős elemzéssel — 
vizsgálható. Például orgona egy teljes oktávjának egyidejű megszólaltatásakor az 
első három terc-sávba is sávonként 4 színképvonal jut. A helyzet még kedvezőbb, 
mint a beszédkórus legalsó sávjaiban, ahol az átlagos alaphang fölötti tercsávokba 
esetleg egyáltalán nem kerül színképvonal. 
Ezzel a módszerrel kevés hangszer vizsgálható, mert követelményünk, hogy 
egymás melletti hangokat egyenlő feltételek mellett egyszerre kell megszólaltatni. 
Az orgona kivételesen alkalmasnak látszik a vizsgálatokra. Még a kutatómunka meg-
kezdésekor ilyen kísérleteket is végeztünk Budapesten a Pesti Ferences templom 
orgonáján [21]. Az eredmények azt mutatják, hogy a módszer különösen a nagyobb 
frekvenciák felé a színképesés jellegének és esési értékének meghatározásában ked-
vező. A templomban uralkodó aránylag magas zajszint az orgona hangerejével bő-
ven ellensúlyozható, úgy hogy 50...8000 Hz között jól kiértékelhető színképekhez 
jutottunk. 
A másik módszer az egyéni beszédhangszín meghatározásához alkalmazott el-
járáshoz hasonlít . Ezzel szólóhangszeren vagy zenekarral játszott hosszabb darab-
részletekből készíthetünk statisztikus zörej jellegű összemásolásokat. Próbaképpen 
néhány, különféle hangszer-összetételű zenedarab színképét meghatároztam és az 
eredményekről röviden be is számoltam [22]. 
Ezúttal azonban a beszédkórus-tétel nem igazolható és az eredmények sem 
teljesen meggyőzőek. Ennek oka a következő. A beszéd hangkészlete mintegy 40-
féle jól definiált jellegű hangzóból áll. Ezek előfordulási valószínűségére egy-egy 
nyelven belül szigorú statisztikai törvények érvényesek. Hangfekvésben csak két-
féle változatunk van: a férfi és a női hang. Ezzel szemben a zene hangkészlete — 
figyelembe véve a hangszer-kombinációkat is — jóformán korlátlan hangszín lehe-
tőséget tartalmaz. Ezzel minden szerző minden darabjában másképpen gazdálkodik. 
Tehát nincs két, azonos hangstatisztikával rendelkező darab. Végül az egyes hang-
szerek hangfekvése igen nagy frekvenciatartományt fog át, és a hangszerek vagy 
hangszercsoportok szerepeltetésének gyakoriságára sincs semmiféle szabály. 
Meggondolásaink, valamint mérési tapasztalataim alapján legföljebb annyi 
várható, hogy igen jól meghatározott körülmények között (pl. vonószenekar szín-
képe, egy gyors és egy lassú tétel teljes felosztásának 10—10 részből való összemáso-
lásával) a keveréstől függetlenül megismételhető eredményeket kapunk. 
4.4 Beszédátviteli rendszerek (telefonvonal, többcsatornás vivőfrekvenciás be-
rendezések stb.) mérésében és tervezésében nagy szerepet játszik a vonalakon való 
érthetőség vizsgálata. Az érthetőség elsősorban a jelszint, a frekvenciajelleggörbe és 
a vonalban keletkezett zajok függvénye. A vonalzajok nagy része áthallás következ-
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ménye, tehát mind a három tényezőhöz a hasznos jel — jelen esetben a beszéd — 
teljes szintjének és színképének ismerete szolgáltatja a legfontosabb adatokat. 
Az áthallásból eredő zajterhelés vizsgálatára üzemi körülmények között hang-
utánzó zajgenerátorból származó jelet adnak egy vagy több csatornára és ennek ha-
tását a kiválasztott csatornában mérik. Az átviteli berendezés gazdaságos tervezésé-
ben az üzemi viszonyok közt kielégítő érthetőség elérése a cél. Túl jó vonalak 
készítése aránytalanul drága. Ezért fontos, hogy az áthallási vizsgálatok zajgenerá-
tora pontosan a beszédszínképet szolgáltassa. Mivel ezt eddig nem ismerték kielé-
gítő pontossággal, inkább szigorúbb vizsgálati körülményeket írtak elő. 
Két helyen egyidőben ismerték föl, hogy a beszédkórus szolgáltatta színképek 
adják a célra a legmegfelelőbb mérési eljárást: /. Barclucci és F. Bianehi az olasz 
„U. Bordoni" alapítványnál [15] és Lajtha György a Magyar Postánál [23]. Lajtha 
a magyar színképnek megfelelő generátorral dolgozott, míg Bardiitcci és munkatársa 
magát az olasz beszédkórus szalagját használta generátornak. Az utóbbi radikálisabb 
eljárás és véleményünk szerint is helyesebb. Megfontolandó azonban, hogy nemzet-
közi szabványosítás esetén szabad-e a nemzeti nyelv színképéhez ragaszkodni. 
A kérdéses időben még nem készültek el a hangerő okozta színképváltozásra vala-
mint a különféle európai nyelvek színképére vonatkozó vizsgálataim. Ezek az ered-
mények több részletében befolyásolhatják még a végleges mérési eljárás kidolgo-
zását. 
Mindkét közlemény szerzője kiemeli a beszédkórus eljárás általunk is részlete-
zett előnyeit, valamint a beszédzörejnek mübeszéd (artificial voice) céljára való 
különleges felhasználhatóságát. Lajtha azt emeli ki, hogy a kórusfelvétel módja meg-
felel a vivőfrekvenciás berendezéseknél meglevő üzemi viszonyok körülményeinek, 
valamint hogy a stabilis értékek leolvasásához nincs szükség nagy időállandójú 
műszerekre. Barducci és Bianehi e mellett a beszédzörejt tar talmazó szalagot az összes 
mesterséges vizsgálati beszédhangforrás közül kimondottan a legjobbnak t a r t j a . 
Mint a 4.1 pontban említettük, hogy a beszédkórus módszer fehér-zaj generátor 
egyszerű szerkesztését is lehetővé teszi. Ha csak hangfrekvenciás tartományban van 
szükségünk fehér-zajra, az „ f " hang kórusfelvételének egyenletes színképű zörejhangja 
kitűnően megfelel a célnak. Ezzel sok elektroakusztikai és teremakusztikai mérés 
műszerigénye egyszerűsödik. Ezúttal a beszédzörej felvételt, mint a telefontechni-
kában fontos zajgenerátort ismertük meg. Mindkét „beszédkórus generátor" előre-
láthatólag még sokféle mérési célra lesz használható. Békésy egyik újabb cikkében 
[24] azt állítja, hogy ha „cocktail-party" zajban valaki nem érti egy kiválasztott be-
szélő szövegét, az biztos idegdefektusra utaló jel. A beszédzörej pontosan a „cocktail-
party" zajának felel meg, tehát elfedő hatásának vizsgálata még fontos diagnosztikai 
módszerré fejlődhet. 
4.5 Régóta ismert, hogy a frekvenciafüggetlen, vagyis az egész átviteli sávban 
egyenletes hangerőszabályozás fiziológiailag helytelen. A hangerő ilyen fajta csök-
kentése az egyenlő hangosságszint görbéinek alakja miatt viszonylag erősen vágja a 
kis frekvenciájú színképi összetevőket, így az eredeti hangszínt eltorzítja. Valamivel 
kisebb mértékben az egész magas hangok tartományában is hasonló a helyzet. Ezért 
már régebben bevezették a „fiziológiai" hangerőszabályozást, amelynél a hangerő 
csökkentésekor a színkép két végét megfelelő szűrőkörökkel kiemelik, erősítésekor 
pedig némileg vágják. Ez a faj ta javítás azonban kevés gyakorlati eredménnyel jár t . 
Ugyancsak ismeretes volt vizsgálataink előtt, hogy a beszéd széles frekvencia-
sávokba eső energiahányada a hangerő változásával nagyjából hogyan változik. 
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Ilyen közelítő ábrát találunk pl. V. K. Jofe és A. A. Janpolszkij [25] 1954-ben megje-
lent akusztikai grafikon gyűjteményében. Ezek az információk azonban annyira álta-
lánosak, hogy az irodalomban a hangerőtől függő szintképváltozás első megbízható 
adatának saját közleményeinket tekintik [26, 27]. 
A 3.3. pont tárgyalásában megmutattuk, hogy a hangerőtől függő színképválto-
zás lényeges eleme a színkép 500 Hz köriili „átbillenése". Ez a tény szükségessé teszi 
a helyes hangerőszabályozásról vallott elképzeléseink megváltoztatását. Ha ugyanis 
a normális hangerejű beszédet halkabbra akarjuk szabályozni, a mélyhangú össze-
tevők megemelése mellett az 1000...2000 Hz környéki összetevőket az átlagos szint-
csökkentéshez képest is süllyeszteni kell. Ez a fajta hangerőszabályozás természete-
sen csak a beszédre vonatkozik. Zenére a színképtorzulás hasonló alakulása sejthető, 
de még nem igazolt. 
A stúdiók fő szabályozási problémája nem annyira a hangerő csökkentése, mint 
inkább a növelése. W. Kuh! 1965-ben német nyelvű beszédkórus vizsgálataim ered-
ményei alapján mutatott rá erre a problémára [26]. Kuhl azt számította ki, hogy a 
férfi hangon halkan mondot t szöveg hangosra való fölerősítésekor a hallásküszöb 
tájára eső legmélyebb komponensek hangossági szintemelkedése abnormálisan nagy 
lesz. Német kórus vizsgálataim színképéből számolva a halktól a hangosig ezt az 
értéket 36 phonnak találta. Ez okozza a férfi hang fölerősítésekor jelentkező dörgő 
mélyhangú zörejt. Hasonló hatás női hangnál azért nincs, mert az alaphang egy 
oktávval magasabban fekszik, ahol a hallásküszöb görbe már jóval alacsonyabb 
szinten fut. A Kuhl-féle megállapítás igen fontos gyakorlati következménye: férfi 
színészeknek nem szabad halkan beszélni a rádióban. 
A dolgozat megírása óta további méréseket végeztek külföldi szerzők a beszéd-
kórus módszerrel. így Za/ewski és Majewski [28] a lengyel nyelvre, Banuls-Terol [29] 
pedig a spanyolra határozta meg a beszéd átlagos energiaszínképét az általam kidol-
gozott eljárással. Ezek a színképek is beférnek a 15. ábra körvonalai közé. Ugyanak-
kor az utóbbi közleményből értesültem arról, hogy Sherman [30] 1 férfi és 1 nő be-
széde alapján Dunn és White módszerével a kínai „mandar in" nyelvre nyert színképe 
nagyban eltér az európai nyelvek színképeitől. A keleti nyelvek másfajta hangzását 
látszik megerősíteni az a kísérleti eredmény is, amit saját magunk értünk el mongol 
diákok beszédkórus felvétele alapján. Ezek az előzetes eredmények azonban még 
további megerősítésre szorulnak. 
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Az elektronsugámak az egykristállyal való kölcsönhatása eredményeként pontdiagram kelet-
kezik, kétdimenziós rács elrendezésben. Ezt a rácsot egyértelműen lehet jellemezni egy háromszög-
gel, melynek csúcspontjait az eredeti folt és az ahhoz legközelebb eső két diffrakciós folt képezi. 
Ez a cikk a lapcentrált köbös (f. с. c.), tér-centrált köbös (b. с. c.), gyémánt és hexagonális 
(h. c. p.) rendszerben kristályosodó kémiai elemek egykristály pontdiagramjainak gyors értelmezé-
sére ad táblázatokat. A táblázatokat a diffrakciós képet meghatározó háromszög oldalhossz-arányai 
szerint rendeztük. Bármilyen aránynál a táblázat megadja a beeső elektronnyalábbal párhuzamos 
(uvw) irányt, a diffrakciós folt indexeit és a kétdimenziós rács bázisvektorainak szögét. Az elekt-
rondiffrakciós kép értelmezése ily módon három hosszúság mérésén alapszik. A táblázatok teljes-
sége lehetővé teszi, hogy megállapítsuk a hosszméréshez szükséges olyan pontosságot, mellyel 
elkerüljük a hibákat az indexelésben. Továbbá a cikk megadja a tizenkét legsűrűbben betöltött 
reciprokrács-sík képeit a b. с. c., f. с. c., gyémánt, és h. c. p. szerkezetek mindegyikének meg-
felelően. 
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1. Bevezetés 
Az egykristályokról kapott elektronditTrakciós képek kétdimenziós pontrácsban 
elhelyezett „pontok"-ból állnak. Ismerve a minta szerkezetét, ezeknek a diffrakciós 
képeknek az interpretálása lehetővé teszi, hogy a mintának az elektronsugárhoz viszo-
nyított orientációját meghatározzuk. 
A diffrakciós képek értelmezéséhez (azaz a Laue indexeknek* az egyes fol tok-
hoz való hozzárendeléséhez és a beeső nyalábbal párhuzamos krisztallográfiai irá-
nyok meghatározásához) bizonyos tapasztalatokra van szükség. Ezért érdemesnek 
látszik olyan szisztematikus eljárást kidolgozni, amely a fémek elektronmikroszkó-
piájában leggyakrabban előforduló anyagokra megkönnyíti az egykristály-diffrak-
ciós képek gyors és helyes indexelését. 
Ezért számoltuk ki a táblázatok adatait, amelyek lehetővé teszik az elektron-
diffrakciós képek indexelését a képen mért három hossz hányadosai alapján. A táb-
lázatokat elkészítettük minden egyparaméteres rácsra (b. с. c., f. с. c., gyémánt és 
hexagonális szerkezetekre, az utóbbinál c/a=\/8/3 és ezek a táblázatok egy pontos-
sági becslést tesznek lehetővé, amely megmutatja, hogy mely értékig lehet a helyes 
indexelést garantálni. 
2. Az elektrondiffrakciós kép, mint reciprokrács-sík 
Essen az elektronnyaláb a kristályra az й„ egységvektor i rányában. Az elekt-
rondiffrakció elmélete szerint [3, 4] a diffrakciós maximum az й egységvektor irányá-
ban jelenik meg, ha az 
0
 =
n ( 1 ) 
egyenlet kielégül, ahol h a reciprokrács vektor és к az elektronok hullámhossza. 
Az й irányát az (1) egyenleten a lapu ló egyszerű geometriai megfontolás felhasználá-
sával meg lehet határozni. (A reflexiós gömb megszerkesztése: A reciprokrács О 
kezdőpontján keresztül húzzuk meg az l/A sugarú gömböt (p) és akkor C Ő = ~ 
(1. ábra). Ekkor az (1) egyenletből nyilvánvaló, hogy a diffrakciós maximum a cb 
i rányban jelenik meg, ahol В a q gömbön levő reciprokrács-pont.) 
Szigorúan véve, a reciprokrács pontjai csak nagyon ritkán esnek össze a reflexiós 
gömbbel. Azonban a véges méretű kristályok diffrakciójának geometriai elméletében 
az infinitézimalis rács-pontokat véges tar tományokkal lehet helyettesíteni. Ezek 
mérete egy bizonyos irányban az ugyanabba az i rányba eső kristályméret reciprok 
értékével egyenlő ([3] 461. old., [4] 97. old.) Például ha a kristály egy lapos lemez, 
akkor a reciprokrács pontjai botszerű vonalak. A reflexiós gömb mindig metsz néhá-
nyat ezekből a kiterjedt „pontok"-bó l úgy, hogy néhány elhajlított nyaláb mindig 
láthatóvá válik. 
A 100 kV-os gyorsítófeszültség-tartományban a reflektáló g ö m b sugara nagy a 
reciprokrácsban levő szomszédos pontok közötti távolságokhoz viszonyítva. Ezek-
* Ellentétben a Miller indexekkel, a Laue indexeknek egynél nagyobb közös osztója lehet [2]. 
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ben az esetekben q reflexiós gömb egy t síkkal közelíthető meg, amely a reciprokrács 
О kezdőpontján megy át. így valamennyi elhajlított sugár közelítőleg а т síkkal 
egybeeső reciprokrács-pontok felé irányul. А т sík azonban a reciprokrács-síkja és 
ezért azt egy kétdimenziós rács alkotja. 
С 
rip  
А 
n 
h~ J 
0 b' b" 
I. ábra. Reflexiós gömb megszerkesztése 
A 2. ábra vázlatosan az elektrondiffrakciós képek felvételére szolgáló kísérleti 
elrendezést mutatja. A fényképező lemez a n síkban van és merőleges a beeső nyalábra. 
A mintának a fényképező lemeztől való távolsága l . A n sík párhuzamos а т síkkal. 
Ezért a diffrakciós képet azok a pontok hozzák létre, amelyek a közelítőleg kétdimen-
ziós t reciprokrács-síkban vannak. A n síkban a lépték a т-hoz viszonyítva lx, mi-
ként az a COxB'j és СОВ" háromszögek hasonlóságából látható. 
Vizsgáljuk meg a diffrakciós foltok relatív eltolódását, amely azáltal keletkezett, 
hogy a reflexiós gömböt а т síkkal helyettesítettük. Felhasználva a x = 2d sin в 
Bragg egyenletet és a tg 2B = R/L feltételt (lásd a 2. ábrát) a B'B'jOB relatív eltoló-
dást a következő formában kapjuk: (lásd az 1. ábrát) 
B
'
B
" -, • 20 1  
OB = s = 2 
Ezekből a kifejezésekből nyilvánvaló, hogy a q reflexiós gömbnek a tangenciális 
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т síkkal való közelítése annál pontosabb, minél nagyobb a kristályrács-síkok d tá-
volsága, azaz minél kisebb a diffrakciós pontnak a diffrakciós kép О centrumától 
mért R távolsága. Ezért a diffrakciós kép középső része a legfontosabb a minta ori-
entációjának meghatározásához. A diffrakciós kép külső részein más reciprokrács-
síkhoz tartozó pontok is megjelenhetnek, ezért ezek nem alkalmasak a minta orien-
tációjának meghatározására. 
с 
1/X \ 
r \ \ 
в ' 
L — j 
0 I B' I B" 
v 
\ 
\ 
A 
2. ábra. A diffrakciós képek felvételére szolgáló 
kísérleti elrendezés geometriája 
A kristály-geometriából jól ismert, hogy a kristályrácsban levő [u v w] irány merő-
leges az ugyanazon Miller indexekkel (u v w) rendelkező reciprokrács-síkokra [4]. 
A beeső sugárral párhuzamos [u v w] kristálytani irányt megtaláljuk, ha a diffrakciós 
kép által reprezentált reciprokrács-sík [u v w] Miller indexei ismertek. Ezért elegendő, 
ha megvizsgáljuk a reciprokrács-síkokat és szisztematikusan elrendezzük azokat . 
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3. A kétdimenziós rács jellemzése 
Tekintve egy háromdimenziós rácsot, a rács-sík alap paral lelogrammájának 
alakja nemcsak a Miller indexektől függ, de a rácsparaméterek hányadosától és a 
krisztallográfiai tengelyek szögeitől is. Egyparaméteres rácsnál pusztán a Miller in-
dexek meghatározzák azt. Ezért csak az egyparaméteres térrácsoknak megfelelő 
reciprokrács-síkokat vizsgáltuk (azaz a b. с. c., f. с. c., gyémánt, és h. c. p. rácsokat , 
az utóbbinál c / ű = / 8 / 3 ) . 
A diffrakciós képen a legkönnyebben mérhető mennyiség a hosszúság. Ezért a 
kétdimenziós rácsot a hegyesszögű háromszög oldalainak r1:r.,:r3 arányával jel-
lemezzük, amely oldalak közül a kétdimenziós rács két legrövidebb vektora /?, és 
r2 (lásd a 3. ábrát). Valamennyi rács-síkot növekvő r1: r ., hányados szerint ren-
deztünk el. Ha több rács-sík ugyanazzal az rl:r., hányadossal rendelkezik, akkor 
azokat növekvő R i ' R 3 hányados szerint rendeztük el. 
A táblázatok számítása a következő megfontoláson alapszik : a reciprokrács vek-
torok hosszának sorozata diszkrét, azaz a b. с. c. rácsban a legrövidebb vektorra vo-
natkozó ezen hosszúságok 1 arányban vannak. A diffrakciós kép a kezdő-
pont közelében levő rács-sík részletet reprezentálja csak. Következésképpen ész-
szerű valahogy korlátozni az és r2 vektorok hosszát. Ezen korlátozás következté-
ben csak véges számú olyan hegyesszögű háromszög vehető fel, amelynek r t , r 
r3 oldala arányos a reciprokrács vektorok hosszával. Azonban az ezen háromszö-
/ : 
3. ábra. A kétdimenziós rács jellemzése 
4. A táblázatok kiszámítása 
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gek által meghatározott kétdimenziós rácsok közül nem mindegyik képezi egy há-
romdimenziós rács rács-síkjait. Ehhez ki kell elégíteni 
R3 = R 2 - R , (2) 
feltételt. Egy rácsban legfeljebb N ekvivalens rácsvektor van, ahol /V a rács szimmet-
ria-csoportjának a rendje. Tehát az R 1 ; R2, R3 vektorok mindegyikét legfeljebb 
A-féleképpen választhatjuk és megvizsgáljuk, hogy a (2) feltételt kielégíti-e. Ily mó-
don minden reciprokrács-síkot megtalálunk, és táblázatba rendezünk növekvő 
Ri '.Ro és Rp. R3 hányados szerint. Az Rk és R., hosszúságok tar tományát b. с. c. 
rácsra R 1 ; R 2 S 6 Lz/я-пак, f. с. с és gyémánt rácsra R1, 8 ТЯ/a-nak és h. c. p. 
rácsra Rj, R., — 31/3 ТЯ/a-nak választottuk. (a jelöli a kristályrács paraméterét.) 
Az ezeket a feltételeket kielégítő síkok száma elegendő a gyakorlati célokra és a 
rács-síkok táblázatát is még könnyű áttekinteni. A különböző köbös rácsokra vo-
natkozó táblázatok közelítőleg azonos terjedelműek. Ezekhez viszonyítva a h. c. p. 
rácsok táblázatai kevésbé kiterjedtek: a c/a hányados a legtöbb elemre alig külön-
bözik a / 8 / 3 értéktől és ez terjedelmesebb táblázat gyakorlati értékét csökkentené. 
A táblázat egyes oszlopai az általános rács-síkokra a következő adatokat ad ják : a 
kristályrács [u v и1] vektora (zónatengely), amely párhuzamos az elektronsugárral, 
az első oszlopban van megadva. A következő összefüggés alapján számítot tuk: 
[u v и ] 1 ' ! * 1 к \k AJ A1 *i 
D \k2 
к 
' Ál Aj ' h2 k2 (3) 
ahol £>=»0 a determinánsok legnagyobb közös osztója, és hx kl /l5 li2k2/2 a recip-
rokrács-síkban fekvő, egymással a^90° -o t bezáró két legrövidebb, nem kollineáris 
rácsvektor végpontjainak koordinátái . A diffrakciós folt Laue indexeit reprezentáló 
/rt Ai /i, h2k2l2 szimbólumokat a második, illetve a harmadik oszlopból lehet ki-
olvasni. A negyedik oszlop az R1:R2: R3 arányokat adja meg. Az R, vektorok közelítő-
leg L). léptékű reciprokrács vektorok. Tehát köbös kristályokra 
« , = - £ = + П (4) 
Általában érvényes a hexagonális rácsokra 
1 4 ff + hk + k* I* 
~E 9 
A h. c. p. szerkezetekre, amelyeknél c/a=Y8/3 
L). LÀ 
R: = - r = ^ T Í ^ ( h f + h ik i + kf) + 9lr (5) 
di a V24 
Köbös kristályok esetében a negyedik oszlopban levő számok a négyzetgyök alatt 
a hf+kj+lf mennyiségeket jelentik. Négyzetgyökük tehát az 1 ja léptékű reciprokrács 
vektor hossza. A /;. c. p. rács esetében a 32(lif + hiki + kj) + 9lf mennyiség az I / ű / 2 4 
léptékű reciprok vektorok hossza. Az ötödik oszlop megadja a reciprokrács-sík 
két legrövidebb vektora, R[ és R , által bezárt a szöget. Abból а tényből, hogy R t 
és R., а kétdimenziós rács legrövidebb vektorai következik, hogy 6 0 ° S a S 9 0 ° . 
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A gyakorlatban a diffrakciós képek rendszerint azokat az (u v и-) reciprokrács-
síkokat reprezentálják, amelyeket a h, к, reflexiók legsűrűbben töltenek be. Ez az 
oka annak, hogy mindenegyes vizsgált szerkezetnél (b. с. c., f. с. c., gyémánt és 
h. c. p. szerkezetnél) a tizenkét legsűrűbben elfoglalt reciprok rács-sík képei fordul-
nak elő a táblázatokban. 
Megjegyzés: A h. c. p. rács szerkezeti tényezője 0, ha 
h + 2k = 3/w, / = 2« + 1 ; m, n = 0, ± 1 , ± 2 , ... 
A gyémántrács szerkezeti tényezője többek között 0 akkor is, ha 
h+k+l = 2(2m + l ) ; m=0, ± 1 , ± 2 , ... 
Következésképpen ezeknek a reflexióknak nem kellene megjelenni a diffrakciós ké-
pekben. Kétszeres reflexió következtében azonban ezek a „tiltott" reflexiók is meg-
jelenthenek, ha azok hiánya a diffrakciós kép által reprezentált kétdimenziós rács 
transzlációs szimmetriáját sérti. Ezek a reflexiók a reciprokrács-síkok képeiben 
kereszttel vannak jelölve. A táblázatokat a „tiltott" reflexiók megjelenésének felté-
telezésével állítottuk össze. Azokat az (u v и') reciprokrács-síkokat, amelyek tartalmaz-
hatják ezeket a „t i l tot t" reflexiókat, a táblázat első oszlopában kereszttel jelöltük 
meg. 
5. A diffrakciós kép szimmetriájának következményei 
Megtörténhet, hogy a kétdimenziós rácsnak a = 90°-os szöge van, vagy az £ t = 
= r3 vagy az r.2 — r3. Az ilyen típusú rácsot derékszögű rácsnak nevezzük, mert az 
elemi cellája derékszögű, vagy centráltan derékszögű (lásd a 4. ábrát). Nyilvánvaló, 
hogy a derékszögű rács-síkok tükör-szimmetriával rendelkeznek. 
Azonban a nem derékszögű diffrakciós képnek nincs szimmetria síkja. Követ-
kezésképpen az a€(60°, 90°)-t bezáró két legrövidebb rt és r2 vektor által alkotott 
3 F iz ika i Fo lyó i ra t X X / 3 
2 3 4 JLFTL KOMRSKA, DALIBOR PESIÁZ 
bázis jobbsodrású (az óramutató járásával ellentétes irányú) vagy balsodrású (az 
óramuta tó járásával egyező irányú) lehet. (Ahol Rx a rövidebb vektor). Csupán a 
bázisok orientációjában különböző diffrakciós képek ugyanannak az [u v vt] kris-
tály-zónának felelnek meg, de éppen ellentétes mintaállásnál. Tehát érdemes megkü-
lönböztetni ezt a két képet. A táblázatban levő [« v w] irány megegyezik az elektron-
sugár haladási irányával (a mintától a fényképező lemez felé mutat), ha a bázis rx, 
r2 balsodrású, és ellentétes az elektronsugár haladási irányával, ha a bázis jobb-
sodrású. Derékszögű és centrált derékszögű rácsokban mind bal, mind pedig jobb-
sodrású bázist lehet választani úgy, hogy az elektronsugárral párhuzamos kristály-
tani irány irányításának értelme elvész. 
A szimmetria-síkok hiánya következtében az általános rács diffrakciós képei 
csak bizonyos forgási szimmetriával rendelkeznek. 
Általánosságban az [u v vv]-ből [u' v' w' ]-be való átmenet Â mátrixát bevezetve 
' и ' • 1С 
v' = Â V 
w' 
a rotáció megfelelő, ha a determináns \â\ = l és nem megfelelő, ha \â\— — \. a ht, 
kt, indexek a következő összefüggés szerint transzformálódnak: 
(Ь'л (АЛ 
к 
J'i. 
= ( л ' - у ki 
.h 
Köbös rácsokon az â mátrix ortogonális, azaz az (â~1)t=â. 
Köbös kristályokra a megfelelő rotációk az [u v vv] index következő változásának 
felelnek meg: 
[u V w] [u V w] [u V w] [u V w] 
[vv и V] [w П V] [iv и V] [vv Ü f] 
[» w u] [V w ü] [V w S] [V w u] 
[V и vv] [V и Vt'] [V й H'] (V и vv] 
[w V ü] [w V u] [w V u] [w V »] 
[ü w V] w V] [u w V] [U w h] 
[« V vv], [vv 11 V], 
változások nem megfelelő rotációknak felelnek meg. Az R : által jelzett diffrakciós 
pont h i , k „ I , Laue-indexei ugyanazokat a kicserélődési szabályokat követik, mint 
az [u v w] indexek. 
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Hatszöges rácsoknál a megfelelő rotációk az [и v w] indexek következő változá-
sainak felelnek meg: (a jobb oldalon ugyanabban a sorban meg van adva a ht kt 1, 
Laue-indexek megfelelő kicserélődési szabálya: it = — (A,•+&,)) 
[u V w] hi ki Ii 
[ü + v й w] ki ii I 
[Ü и Tv w] h ht I 
[» V w] К ki Ii 
[u + v и w] 
к, h /, 
[V u + v w] h hi 1, 
и VV] ki hi h 
[fi й + V w] h ki h 
[w + ü V w] hi U h 
[V й ív] ki hi h 
[" и + V w] h ki h 
[ü + v V W] hi h h 
[й V VV] h i kt h 
változások a nem megfelelő rotációknak felelnek meg. 
A köbös szerkezetek táblázataiban (1 ,2 ,3 táblázat) az [» r w] kombinációk 
oly módon vannak elrendezve, hogy az u, v, w számok mind pozitívak vagy mind 
negatívok és kielégítik az feltételt. Általános rács-síkok esetében ( 6 0 ° < 
-=oí<90°, R i ^ R i ^ R f ) a kombináció huszonnégy lehetőséget jelent, figyelembe véve 
a (6) és (7) összefüggéseket. A derékszögű (a = 90°) és centráltan derékszögű (Rl = R2, 
ill. R2 = R3) rács-síkok esetében az u, v, w számok pozitívak és a táblázatban adot t 
[u v w] kombináció negyvennyolc lehetőséget jelent, ugyancsak a (6) és (7) összefüg-
gések értelmében. 
A hatszöges szerkezetre vonatkozó táblázatokban (4. táblázat) az [и v w] kom-
binációk oly módon vannak elrendezve, hogy 0 = u ^ v , 0^u>. Általános rács-sík 
esetében ( 6 0 ° < a < 9 0 ° , R ^ R 2 ^ R x ) a táblázatban levő [u v w] kombináció 
tizenkét olyan lehetőséget jelent, amely a (8) és (9) összefüggéseknek megfelel, a 
derékszögű (a = 90°) vagy a centráltan derékszögű (R 1 = R.1 vagy R2 = R3) esetben 
ez a kombináció huszonnégy lehetőséget jelent a (8) és (9) összefüggések értelmében. 
3' 
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1. TÁBLÁZAT 
Tér-centrált köbös rács (b.c.c.) 
[U V H>] hi kx / , К кг /2 Ä! : Ä2 : Л3 а 
1 1 1 10T O l l 
п 
/ 2 / 2 = 1 1 1 60 00' 
9 15 25 053 530 / 3 4 / 3 4 /38 = 1 1 1.057 63° 49' 
9 11 23 152 521 / 3 0 / 3 0 /34 = 1 1 1.065 64° 19' 
5 13 19 143 431 / 2 6 / 2 6 /30 = 1 1 1.074 64е 58' 
1 5 23 5Í0 34T / 2 6 / 2 6 /30 = 1 1 1.074 64 58' 
3 13 15 233 332 / 2 2 / 2 2 /26 = 1 1 1.087 65° 51' 
1 7 11 132 32T / 1 4 / 14 /18 = 1 1 1.134 69' 04' 
9 15 17 413 743 / 2 6 / 2 6 / 3 4 = 1 1 1.144 69° 45' 
3 15 19 143 570 / 2 6 / 2 6 /34 = 1 1 1.144 69° 45' 
2 7 10 50T 143 / 2 6 / 2 6 /36 = 1 1 1.177 72° 05' 
1 3 9 03T 310 / Го / 1 0 / 1 4 = 1 1 1.183 72° 33' 
2 4 5 312 732 / 1 4 / 1 4 /20 = 1 1 1.195 73е 24' 
3 21 25 433 343 / 3 4 / 3 4 / 5 0 = 1 1 1.213 74 39' 
1 11 27 52Í 752 / 3 0 / 3 0 / 46 = 1 1 1.238 76 е 30' 
1 5 25 05 T 510 / 2 6 / 2 6 /42 = 1 1 1.271 78е 54' 
11 13 19 341 413 / 2 6 / 2 6 /42 = 1 1 1.271 78е 54' 
1 3 5 2 lT 727 / 6 / 6 /То = 1 1 1.291 80е24' 
4 6 13 512 752 / 3 0 / 3 0 /52 = 1 1 1.317 82° 20' 
1 5 13 32T 237 / 1 4 / 1 4 /26 = 1 1 1.363 85° 54' 
5 7 11 231 312 / 1 4 / 1 4 /26 = 1 1 1.363 85 54' 
3 5 17 4lT 747 / 1 8 У'18 / 34 = 1 1 1.374 86' 49' 
1 7 25 431 347 / 2 6 / 2 6 /50 = 1 1 1.387 87'48' 
3 7 29 52T 257 / 3 0 / 3 0 /58 = 1 1 1.390 88 05' 
0 0 1 110 710 / 2 / 2 / 4 = 1 1 1.414 90 00' 
6 10 11 530 424 / 3 4 / 3 6 /42 = 1 1.029 1.111 66' 25' 
2 9 14 343 422 / 3 4 / 3 6 / 5 0 = 1 1.029 1.213 73 23' 
3 5 16 530 442 / 3 4 / 3 6 /54 = 1 1.029 1.260 76° 47' 
5 11 12 334 442 / 3 4 
у'36 1 54 1 1.029 1.260 76 47' 
5 TÖ 13 530 244 / 3 4 / 3 6 /66 = 1 1.029 1.393 86 43' 
3 10 14 433 442 / 3 4 / 3 6 /66 = 1 1.029 1 . 3 9 3 86 43' 
3 6 7 420 323 / 2 0 / 2 2 / 2 6 = 1 1.049 1.140 67° 35' 
2 4 9 420 332 / 2 0 / 2 2 /30 = 1 1.049 1.225 73 23' 
3 6 8 420 233 / 2 0 / 2 2 /38 = 1 1 . 0 4 9 1.378 84" 32' 
1 4 8 411 042 / 7 8 / 2 0 /26 = 1 1.054 1.202 71" 34' 
1 2 9 141 420 / 1 8 / 2 0 /30 = 1 1.054 1.291 77'50' 
3 4 8 417 042 / 1 8 / 20 / 3 4 = 1 1.054 1 . 3 7 4 83° 57' 
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1. Táblázat (folytatás) 
[ u V H>] Ai ki f А2 к
г
 U 7?! : /?2 : R3 a 
T T3 25 521 053 / 3 0 ( 3 4 ( 3 8 = 1 : 1.065 1.125 65° 59' 
11 17 21 52Т 334 / 3 0 ( 3 4 (38 = 1 1.065 1.125 65°59' 
7 15 25 512 053 ( 3 0 ( 3 4 ( 4 2 = 1 1.065 1.183 69°51' 
3 19 23 521 433 ( 3 0 ( 3 4 ( 4 2 = 1 1.065 1.183 69°51' 
3 5 14 152 530 ( з б ( 3 4 ( 4 4 = 1 1.065 1.211 71°45' 
5 6 13 52Т 343 ( 3 0 ( 3 4 ( 4 4 = 1 1.065 1.211 71°45' 
TT T5 25 52Т 053 (ЗО ( 3 4 ( 5 0 = 1 1.065 1.291 77°20' 
3 5 31 25Т 330 V' 30 ( 3 4 ( 5 4 = 1 1.065 1.342 8 Г 0 0 ' 
5 TT 23 512 343 (ЗО ( 3 4 ( 5 4 = 1 1.065 1.342 8 Г 0 0 ' 
13 15 25 5Т2 053 (ЗО ( 3 4 ( 6 2 = 1 1.065 1.438 88° 12' 
1 9 23 431 52Т ( 2 6 ( 3 0 ( 3 0 = 1 1.074 1.074 60°15' 
3 5 25 05Т 52Т f i b ( 3 0 ( 3 4 = 1 1.074 1.144 66°48' 
5 8 9 143 52Т ( 2 6 ( 3 0 i% = 1 1.074 1.177 6 9 ° 0 Г 
T 5 Ti 5Т0 152 ( 2 6 ( 3 0 ( 3 6 = 1 1.074 1.177 69°01' 
5 7 23 50Т 251 ( 2 6 ( 3 0 (38 = 1 1.074 1.209 71° 12' 
7 11 23 341 512 ( 2 6 ( 3 0 (38 = 1 1.074 1.209 71° 12' 
5 9 25 50Т 152 ( 2 6 ( 3 0 ( 4 2 = 1 1.074 1.271 75°29' 
TT T3 2Т 143 5Т2 ( 2 6 ( 3 0 ( 4 2 = 1 1.074 1.271 75°29' 
1 4 13 341 52Т ( 2 6 ( 3 0 ( 4 4 = 1 1.074 1.301 77°36' 
1 8 11 143 52Т ( 2 6 ( 3 0 ( 4 4 = 1 1.074 1.301 77°36' 
1 5 27 5Т0 25Т f i b ( 3 0 ( 4 6 = 1 1.074 1.330 79°41' 
3 T7 2Т 143 5Т2 \ l b ( 3 0 ( 4 6 = 1 1.074 1.330 79°41' 
11 17 19 143 5Т2 f i b ( 3 0 ( 5 0 = 1 1.074 1.387 83° 50' 
5 TT 25 50Т 152 ( 2 6 ( 3 0 ( 5 0 = 1 1.074 1.387 83° 50' 
2 3 5 222 23Т ( 1 2 ( 1 4 ( Ï 8 = 1 1.080 1.225 72°02' 
1 4 5 222 32Т ( l 2 ( 1 4 ( 2 6 = 1 1.080 1.472 90"00' 
9 11 17 233 34Т ( 2 2 ( 2 6 ( 3 0 = 1 1.087 1.168 67° 54' 
3 ТЗ Т7 233 5 ТО ( 2 2 ( 2 6 ( 3 4 = 1 1.087 1.243 72° 59' 
5 9 21 332 34Т i f i ( 2 6 (38 = 1 1.087 1.314 77°56' 
7 T5 Т7 323 431 i f i ( 2 6 ( 4 2 = 1 1.087 1.382 82° 47' 
5 6 9 323 34Т i f i ( 2 6 ( 4 4 = 1 1.087 1.414 85°12' 
3 TT 2Т 332 431 i f i ( 2 6 (46 = 1 1.087 1.446 8 7 ° 3 6 ' 
6 8 11 5Т2 244 ( з б ( 3 6 ( 3 8 = 1 1.095 1.125 64° 47' 
3 14 231 442 ( 3 0 ( 3 6 ( 3 8 = 1 1.095 1.125 64°47' 
1 3 4 ЗТО 222 (To ( 1 2 ( 1 4 = 1 1.095 1.183 68° 35' 
2 
И Т2 521 244 ( 3 0 ( 3 6 ( 6 2 = 1 1.095 1.438 86° 31' 
T И ТЗ 41Т 332 ( I l ( 2 2 ( 2 6 = 1 1.106 1.202 69°24 ' 
2 3 8 JLFTL K O M R S K A , DALIBOR PESIÁZ 
1. Táblázat (folytatás) 
[и V H>] F kJ, fi о а 
1 2 7 32T Т4Т il4 / 18 / 2 0 = 1 1.134 1.195 67=47' 
5 9 11 132 4ТТ i H /Г8 / 2 2 = 1 1.134 1.254 71°39' 
5 7 T3 132 4ТТ i 14 /18 / 2 6 = 1 1.134 1.363 79°07' 
T 9 13 132 4Т1 /Т4 /18 / 3 0 = 1 1.134 1.464 86° 23' 
4 5 8 402 143 i 20 /26 / 2 6 = 1 1.140 1.140 63° 59' 
1 2 10 420 43Т / 2 0 /26 / 2 6 = 1 1.140 1.140 63° 59' 
1 5 10 042 310 / 2 0 /26 / 3 8 = 1 1.140 1.378 79° 54' 
1 2 11 420 34Т i 20 /26 / 3 8 = 1 1.140 1.378 79° 54' 
4 7 8 402 Т43 / 2 0 /26 fe
l II 1.140 1.449 84=58' 
2 3 TÖ 042 50Т i 20 /26 / 4 2 = 1 1.140 1.449 84° 58' 
2 9 ÍÖ 50T 343 i 26 / 3 4 / 3 6 = 1 1.144 1.177 66=12' 
6 7 10 341 503 i 26 / 3 4 / 3 6 = 1 1.144 1.177 66° 12' 
3 5 27 43T 530 i 26 / 3 4 / 3 8 = 1 1.144 1.209 68=17' 
3 15 23 5 ТО 343 V 26 / 3 4 / 3 8 = 1 1.144 1.209 68=17' 
9 15 23 143 330 / 2 6 / 3 4 / 4 6 = 1 1.144 1.330 76=23' 
13 T3 21 341 334 / 2 6 / 3 4 76=23' 
3 13 23 5 ТО 033 i 26 / 3 4 / 5 0 = 1 1.144 1.387 80=19' 
ъ 
9 TÖ 143 303 i 26 / 3 4 / 5 2 = 1 1.144 1.414 82=16' 
3 8 12 431 433 i 26 / 3 4 / 5 2 = 1 1.144 1.414 82=16' 
3 3 29 34Т 530 V 26 / 3 4 / 5 4 = 1 1.144 1.441 84'12' 
5 13 23 341 433 / 2 6 / 3 4 / 5 4 = 1 1.144 1.441 84° 12' 
9 19 2T 431 334 / 2 6 / 3 4 / 5 8 = 1 1.144 1.494 88=04' 
2 8 9 332 512 i 22 /30 / 3 6 = 1 1.168 1.279 71=51' 
I 13 2T 332 521 i 22 /30 / 3 8 = 1 1.168 1.314 74=11' 
9 13 19 233 52Т }'22 / 3 0 / 3 8 = 1 1.168 1.314 74= 1Г 
3 T7 19 233 521 i 22 /30 / 5 0 = 1 1.168 1.508 87 46' 
9 TT 431 244 / 2 6 / 3 6 / 4 6 = 1 1.177 1.330 74=51' 
2 10 11 5 ТО 244 i 26 /36 / 5 0 = 1 1.177 1.387 78=41' 
2 3 TT 341 442 i 26 / 3 6 / 5 0 = 1 1.177 1.387 78=41' 
1 6 14 431 442 / 2 6 /36 / 5 8 = 1 1.177 1.494 86=15' 
7 8 11 341 424 i 26 / 36 / 6 2 = 1 1.177 1.544 90=00' 
3 5 9 ЗОТ 132 ilô / 1 4 / 1 4 = 1 1.183 1.183 65=00' 
1 3 11 зто 231 i То / 1 4 / 1 8 = 1 1.183 1.342 75=19' 
3 7 9 ЗОТ 132 /Го / 1 4 / 2 2 = 1 1.183 1.483 85=09' 
3 4 6 231 402 / 1 4 / 2 0 / 2 2 = 1 1.195 1.254 68=59' 
2 4 7 132 420 / 1 4 / 2 0 / 3 0 = 1 1.195 1.464 83=08' 
I 2 8 23Т 420 / 1 4 /20 / 3 0 = 1 1.195 1.464 83=08' 
A KÉMIAI ELEMEK EGYKRISTÁLYAINAK ELFKTRONDIFFRAKCIÓS VIZSGÁLATA 2 3 9 
/ . Táblázat (folytatás) 
[u V w] 
А х М г 
h 2 к 2 12 7?! " /?2 ' 7?з а 
3 5 6 132 402 / Ï 4 / 2 0 / 3 4 = 1 1.195 1 .558 90° 0 0 ' 
1 5 19 141 5Т0 У 18 / 2 6 / 2 6 = 1 1.202 1.202 6 5 ° 2 5 ' 
3 7 T9 41Т 341 / и / 2 6 / 3 0 = 1 1.202 1.291 7 1 ° 0 7 ' 
7 T3 И 4 П 143 / 18 / 2 6 / 3 4 = 1 1.202 1.374 76° 3 8 ' 
2 3 10 141 50Т F Î 8 / 2 6 / 3 6 = 1 1.202 1 .414 7 9 ° 2 1 ' 
1 13 17 41Т Т43 / 1 8 / 2 6 / 3 8 = 1 1.202 1 .453 8 2 ° 0 2 ' 
7 11 17 4ТТ 143 [ 1 8 / 2 6 / 3 8 = 1 1.202 1 .453 82° 0 2 ' 
T 5 2 1 14Т 5Т0 / Ï 8 / 2 6 / 4 2 = 1 1.202 1.528 8 7 ° 2 1 ' 
0 1 2 2 0 0 12Т / 4 / 6 / 6 = 1 1.225 1.225 65° 5 4 ' 
3 5 TÜ 0 4 2 512 / 2 0 / 3 0 / 3 4 = 1 1.225 1 .304 70° 5 6 ' 
4 5 10 0 4 2 321 / 2 0 / 3 0 / 3 8 = 1 1.225 1.378 7 5 ° 4 9 ' 
1 4 TT 420 
Т32 / 2 0 / 3 0 / 3 8 = 1 1.225 1.378 7 5 ° 4 9 ' 
T 2 T2 420 231 / 2 0 / 3 0 / 4 6 = 1 1.225 1.517 8 5 ° 1 9 ' 
T 12 2T 332 343 / 2 2 / 3 4 / 3 8 = 1 1.243 1 .314 70° 4 7 ' 
9 T5 Т9 323 530 / 2 2 / 3 4 / 3 8 = 1 1.243 1 .314 70° 4 7 ' 
3 3 Т2 332 530 / 2 2 / 3 4 / 4 4 = 1 1.243 1 .414 77° 2 0 ' 
3 T7 2Т 332 4 3 3 / 2 2 / 3 4 / 5 0 = 1 1.243 1.508 83° 4 2 ' 
3 7 Т5 231 3 3 2 / Т 4 / 2 2 / 2 6 = 1 1.254 1.363 73° 2 7 ' 
3 TT 
ТЗ 
321 2 3 3 / 1 4 / 2 2 / 3 0 = 1 1.254 1 .464 80° 0 9 ' 
7 9 ТЗ 231 3 2 3 / 1 4 / 2 2 / 3 0 = 1 1.254 1 .464 80° 0 9 ' 
1 9 15 321 332 / 1 4 f22 / 3 4 = 1 1.254 1.558 86° 4 4 ' 
3 8 10 2 3 3 4 4 2 / 2 2 / 3 6 / 3 8 = 1 1.279 1 .314 69° 11 ' 
1 7 12 332 4 4 2 / 2 2 / 3 6 / 5 0 = 1 1.279 1.508 81° 5 0 ' 
4 9 10 3 2 3 4 4 2 / 2 2 / 3 6 / 5 4 = 1 1.279 1.567 85° 5 6 ' 
7 9 Т9 4ТТ 132 / 1 8 / 3 0 / 3 4 = 1 1.291 1 .374 72° 2 8 ' 
1 2 3 121 ЗОТ / 6 / 1 0 / 1 2 = 1 1.291 1 .414 75° 0 2 ' 
I 3 7 12Т ЗТО / 6 / 1 0 / 1 4 = 1 1.291 1 .528 82° 3 5 ' 
2 3 П 41Т 231 / 1 8 / 3 0 / 4 4 = 1 1.291 1 .563 85° 0 4 ' 
3 6 10 420 4 3 3 / 2 0 / 3 4 / 3 4 = 1 1.304 1 .304 67° 2 7 ' 
4 8 9 420 334 / 2 0 / 3 4 / 4 2 = 1 1.304 1.449 76° 4 2 ' 
5 6 10 402 0 5 3 / 2 0 / 3 4 / 4 2 = 1 1.304 1.449 76° 4 2 ' 
3 6 11 420 3 4 3 / 2 0 / 3 4 / 4 6 = 1 1.304 1.517 81° 11 ' 
I 2 ъ ОЗТ 41Т / 1 0 / 1 8 / 2 0 = 1 1.342 1 .414 72° 4 0 ' 
T 3 ТЗ з т о Т41 / Т о / 1 8 / 2 6 = 1 1.342 1 .612 85° 4 4 ' 
1 5 6 222 3 3 2 / 1 2 / 2 2 / 2 6 = 1 1.354 1.472 7 5 ° 4 5 ' 
] 5 17 23Т 34Т / 1 4 / 2 6 / 2 6 = 1 1.363 1 .363 6 8 ° 2 9 ' 
5 11 13 312 Т 4 3 / 1 4 / 2 6 / 2 6 = 1 1.363 1-363 68° 2 9 ' 
2 4 0 Jl RI KOMRSKA, D A L I B O R PEÜÁZ 
1. Táblázat (folytat ás) 
[и v w] hi кг h А, к2 /2 R, R2 '• R3 а 
7 TT ТЗ 132 т т з / И / 2 6 / 3 0 = 1 1.363 1 .464 74° 4 8 ' 
T 7 T7 32Т 431 / Í 4 / 2 6 / 3 0 = 1 1.363 1 .464 74° 4 8 ' 
3 11 15 132 50Т / 1 4 / 2 6 / 3 4 = 1 1.363 1.558 80 е 5 7 ' 
7 9 
ТЗ 
312 331 / и / 2 6 / 3 4 = 1 1.363 1.558 80 5 7 ' 
4 5 7 231 413 / 1 4 / 2 6 / 3 6 = 1 1.363 1 .604 8 3 ° 5 9 ' 
T 3 8 132 5ТО / и / 2 6 / 3 6 = 1 1.363 1 .604 83° 5 9 ' 
1 6 10 4 l T 0 5 3 / Í 8 / 3 4 / 3 6 = 1 1.374 1 .414 71 0 8 ' 
3 5 23 14Т 330 / 1 8 / 3 4 / 3 8 = 1 1.374 1 .453 73° 3 4 ' 
T TS Т9 4 l T 333 / 1 8 / 3 4 /32" = 1 1.374 1 .528 78 ' 2 0 ' 
4 7 9 4TT 243 / 1 8 / 3 6 / 3 8 = 1 1.414 1 .453 71 ' 4 1 ' 
I 3 Ъ з т о 032 1 10 / 2 0 / 2 2 = 1 1.414 1 .483 73е 3 4 ' 
2 3 6 з о т 042 /То / 2 0 / 2 6 = 1 1.414 1 .612 81 5 2 ' 
0 1 1 OTl 200 / 2 / 3 / 6 = 1 1.414 1 .732 90 0 0 ' 
3 5 19 32Т 25Т / 1 4 / з о / 3 4 = 1 1.464 1.558 75" 5 3 ' 
5 9 17 231 512 / 1 4 / 3 0 / 3 4 = 1 1.464 1 .558 7 5 ° 5 3 ' 
4 6 7 132 5Т2 / и / 3 0 / 3 6 = 1 1.464 1 .604 7 8 " 4 5 ' 
1 7 19 231 52Т / 1 4 / 3 0 / 3 8 = 1 1.464 1 .648 8 1 ° 3 5 ' 
1 11 17 132 32Т / 1 4 / 3 0 /38" = 1 1.464 1 .648 81° 3 5 ' 
7 9 17 132 52Т / 1 4 / 3 0 / 4 2 = 1 1.464 1.732 87° 1 2 ' 
3 4 7 222 34Т / 1 2 / 2 6 / 3 0 = 1 1.472 1.581 7 6 ° 5 5 ' 
2 5 7 222 ЗЗТ / Ï 2 / 2 6 / 3 8 = 1 1.472 1.780 90" 0 0 ' 
3 9 11 з т о 233 /То / 2 2 / 2 6 = 1 1.483 1 . 612 78° 2 0 ' 
1 5 7 2 l T Т32 / 6 /ТЗ /ТЗ = 1 1.528 1 .528 70° 5 4 ' 
3 3 7 121 ЗТ2 / 6 /гз / 1 8 = 1 1.528 1 .732 83° 4 4 ' 
1 2 4 2 l T 23Т / 6 /ТЗ / 2 0 = 1 1.528 1.826 9 0 ° 0 0 ' 
9 11 15 231 503 114 /зЗ / 3 4 = 1 1.558 1.558 71° 17 ' 
3 13 17 321 433 /ТЗ /зЗ / 4 2 = 1 1.558 1 .732 8 2 ° 0 6 ' 
T 5 9 321 333 1 ТЗ /ТЗ / 3 3 = 1 1.558 1 .773 8 5 ° 4 6 ' 
3 3 2Т 23T 530 /ТЗ / 3 4 / 4 6 = 1 1 558 1 .813 87° 2 2 ' 
9 И И 132 503 /ТЗ / 3 4 / 4 6 = 1 1.558 1 .813 87° 2 2 ' 
T s 7 222 521 1 12 / 3 0 II Tf 
lm
 1.581 1 .683 77° 5 0 ' 
0 1 3 200 ОЗТ / 3 /То /ТЗ = 1 1.581 1.871 90° 0 0 ' 
2 7 8 321 2 3 4 / 1 4 / 3 6 / 3 8 = 1 1.604 1 .648 74° 30 ' 
T 4 TÖ 231 332 /ТЗ / 3 6 / 3 8 = 1 1.604 1 .648 74° 3 0 ' 
3 7 8 312 432 /ТЗ / 3 6 / 4 2 = 1 1.604 1 .732 79° 4 4 ' 
5 5 S 231 324 /ТЗ / 3 6 / 4 6 = 1 1.604 1 .813 84° 5 3 ' 
1 3 15 ЗТО 34Т /То / 2 6 / 2 6 = 1 1.612 1 .612 7 1 ° 5 6 ' 
A KÉMIAI F.LEMEK EGYKRISTÁLYAINAK ELEKTRONDIFFRAKCIÓS VIZSGÁLATA 2 4 1 
1. Táblázat (folytatás) 
[u V w] A, ky ly hy к
г
 k Ry ' R2'- R3 а 
1 5 15 0 3 1 510 / Т о / 2 6 / 3 0 = 1 1.612 1.732 79° 17' 
3 9 13 3T0 ГО / ю / 2 6 / 3 4 = 1 1.612 1.844 86° 26 ' 
3 3 1 3 ОЗТ 5 0 Ï V 10 / 2 6 / 3 4 = 1 1.612 1.844 8 6 ° 2 6 ' 
5 6 ЗОТ T43 VIO / 2 6 / 3 6 = 1 1.612 1.897 9 0 ° 0 0 ' 
3 3 S 222 530 / 1 2 / 3 4 / 3 8 = 1 1.683 1.780 78° 34' 
1 1 3 lTO 21T / 2 / 6 / 6 = 1 1.732 1.732 73° 13' 
T 5 3 310 152 / Г о / 3 0 / 3 6 = 1 1.732 1.897 83° 22 ' 
1 5 9 121 4 l T / 6 / 1 8 / 2 2 = 1 1.732 1.915 8 4 ° 2 9 ' 
1 3 17 310 2 5 Í / Т о / 3 0 / 3 8 = 1 1.732 1.949 8 6 ° 4 1 ' 
3 7 T3 301 132 / Т о / 3 0 / 3 8 = 1 1.732 1.949 8 6 ° 4 1 ' 
2 3 4 121 402 / 6 / 2 0 / 2 2 = 1 1.826 1.915 7 9 ° 2 9 ' 
1 2 5 12Т 4 2 0 / 6 / 2 0 / 2 6 = 1 1.826 2.082 90° 00 ' 
5 9 15 ЗОТ 0 5 3 / Т о / 3 4 / 3 8 = 1 1.844 1.949 80° 38 ' 
0 2 3 200 132 / 4 / Т 4 / 1 4 = 1 1.871 1.871 74° 30' 
2 6 7 ЗТО 244 / Т о / 3 6 / 4 2 = 1 1.897 2.049 8 3 ° 5 7 ' 
I 7 9 21Т 332 / 6 / 2 2 / 2 6 = 1 1.915 2.082 8 5 ° 0 0 ' 
1 5 11 12Í 43T / 6 / 2 6 / 2 6 = 1 2 .082 2.082 76° 06 ' 
3 7 9 121 4T3 / 6 / 2 6 / 3 0 = 1 2 .082 2.236 8 5 ° 2 4 ' 
3 3 
тт 
21Т 341 / 6 / 2 6 / 3 0 = 1 2 .082 2.236 8 5 ° 2 4 ' 
0 1 4 200 14T / 4 / 1 8 / 1 8 = 1 2 .121 2.121 76° 22 ' 
1 3 3 O i l ЗТО / 2 / 1 0 / ш = 1 2 .236 2.236 7 7 ° 0 5 ' 
3 7 11 121 512 / 6 / 3 0 / 3 4 = 1 2 .236 2.380 8 5 ° 4 4 ' 
3 4 5 121 503 / 6 / 3 4 / 3 6 = 1 2 .380 2.449 81° 57 ' 
1 9 11 21Т 3 4 3 / 6 / 3 4 / 3 8 = 1 2 .380 2.517 8 5 ° 5 9 ' 
3 5 13 12Т 5 3 0 / 6 / 3 4 / 3 8 = 1 2 .380 2.517 8 5 ° 5 9 ' 
T 4 5 2 l T 442 / 6 / 3 6 / 3 8 = 1 2 .449 2.517 82° 11' 
1 1 2 
ПО 
222 / 2 / 1 2 / Т 4 = 1 2 .449 2.646 9 0 ° 0 0 ' 
0 3 4 200 143 / 4 / 2 6 / 2 6 = 1 2 .550 2.550 7 8 ° 4 1 ' 
0 1 5 200 0 5 Í / 4 V 26 / 3 0 = 1 2 .550 2.739 90° 00 ' 
1 1 5 ПО 32T / 2 / 1 4 / 1 4 = 1 2 .646 2.646 7 9 ° 0 7 ' 
0 2 5 200 152 / 4 / 3 0 / 3 0 = 1 2 .739 2.739 7 9 ° 2 9 ' 
0 3 5 200 0 5 3 / 4 / 3 4 / 3 8 = 1 2 .915 3.082 90° 00 ' 
1 2 2 Oi l 4TT / 2 / 1 8 / 2 0 = 1 3 3.162 9 0 ° 0 0 ' 
3 3 5 lTO 323 / 2 / 2 2 / 2 2 = 1 3 .317 3.317 8 1 ° 2 0 ' 
1 5 5 OTl 5 Ï 0 / 2 / 2 6 / 2 6 = 1 3.606 3.606 82° 02 ' 
1 1 7 п о 43T / 2 / 2 6 / 2 6 = 1 3 606 3.606 82° 02 ' 
3 5 5 о н 52T / 2 : / 3 0 / 3 0 = 1 : 3 .873 : 3.873 8 2 ° 3 5 ' 
2 4 2 Jlftl K O M R S K A , DALIBOR PEs iÁZ 
( 1. Táblázat folytatás) 
[ « « 1 hi k i h h, k2 k Rf.R., : R3 a 
3 3 7 1T0 433 ( 2 ( 3 4 ( 3 4 = 1 : 4.123 4.123 83D02 ' 
2 2 3 110 334 ( 2 У 34 ( 3 6 = 1 : 4.123 4 .243 90° 00 ' 
1 1 4 l l o 442 ( 2 ( 3 6 ( 3 8 = 1 : 4.243 4.359 9 0 3 0 0 ' 
6. A diffrakciós képek értelmezése a táblázatok felhasználásával 
Feltételezzük, hogy a minta szerkezete és az a rácsparaméter ismert. A diffrak-
ciós kép alap-parallelogrammája oly módon választandó meg, hogy a két legrövi-
debb, nem kollineáris és egymással oc^90°-ot bezáró Rx, R2 képezze oldalait. Ezt a 
parallelogrammát két háromszögre lehet osztani a legrövidebb átlóval. Azután az 
R1:R.1:R3 arányt mérjük (3. ábra). Ezt az arányt összehasonlítjuk a szóban forgó 
kristályszerkezetre vonatkozó, a táblázat negyedik oszlopában szereplő arányokkal. 
Ha a mért RX'.R2'. R3 arány hibája t öbb (и v w) reciprokrács-síkot enged meg, a meg-
felelőt megtalálhatjuk a központi folt tól a legközelebbi diffrakciós foltig való távol-
ság szerint. (A legközelebbi foltnak az Л távolságát közelítőleg R = Lk\d adja meg. 
Köbös rácsokra R = LA[/72 + k2 + /2]1 /2/a; h. c. p. rácsra, ahol c/a=f 8/3, 
R = LA [32 (/i2 + hk + k2) + 9/2]1 / 2/a (24. 
A [h2 + k2 + l2]1/2 és [32(Л2 + hk + kr) + 9/2]1/2 négyzetgyököket a negyedik oszlop első 
része adja meg és további kritériumként fel lehet használni. 7. pont.) 
Ha a nem derékszögű rács ( 6 0 ° < a < 9 0 ° , RXV RnV R3A Rx) Rx, R2 bázisvektorai 
balsodrásúak, akkor a táblázati [u v w] kristálytani irány (vagy a (6) vagy (8) össze-
függésekből nyert _egyéb irány) párhuzamos az elektronsugár irányával. Ha a nem 
derékszögű rács Rx, R, bázisvektorai jobbsodrásúak, akkor a táblázati iránynak 
ellentétes az irányítása, azaz a fotolemeztől a minta felé mutat. Az Rx és R2 vektorok 
végpontjainál levő diffrakciós folt hxkxlx, h2k2l2 Laue-indexeit a második és harma-
dik oszlopban jeleztük. Más foltok indexeit ezekből megfelelő lineáris kombinációval 
kaphat juk meg. Ha a diffrakciós fol tok derékszögű rácsban vannak elrendezve (azaz 
a = 90°, vagy RX = R2, vagy R2 = R3), akkor az [u v w] irány irányításáról (előjeléről) 
semmit sem lehet mondani. Tehát a táblázatban szereplő szimbólum a (6) és (7) 
összefüggésből adódó mind a 48 lehetőséget jelenti, ha a minta köbös rácsú, vagy a 
(8) és (9)-ből adódó 24 lehetőséget, ha a minta h. c. p. rácsú. 
7. Példa egy egykristály diffrakciós képének interpretálására 
Példaként az 5. ábrán szereplő elektrondiffrakciós kép interpretációját írjuk 
le. A képet határolt területű elektrondiffrakcióval kaptuk polikristályos rézlemez egy 
szemcséjéről. Feladat az, hogy meghatározzuk a vizsgált szemcsében azt az [u v w] 
irányt, amely párhuzamos a beeső elektronsugárral és indexeljük a diffrakciós fol-
tokat . 
A KÉMIAI F.LEMEK EGYKRISTÁLYAINAK ELEKTRONDIFFRAKCIÓS VIZSGÁLATA 2 4 3 
2. TÁBLÁZAT 
Lapcentrált köbös rács (f.c.c.) 
[u V w] hi ki h Ih k2 U R, : R: R3 a 
1 1 1 220 2 0 2 / 8 : / 8 / 8 = 1 1 1 60' 0 0 ' 
7 8 11 133 53T / 3 5 / 3 5 / 3 6 = 1 1 1.014 60
e
 5 6 ' 
3 5 6 133 33T / 1 9 / 1 9 / 2 0 = 1 1 1.026 61
e
 4 4 ' 
4 6 9 064 6 4 0 / 5 2 / 5 2 / 5 6 = 1 1 1.038 62° 31 ' 
2 5 6 244 4 4 2 / 3 6 / 3 6 / 4 0 = 1 1 1.054 63° 37 ' 
8 11 23 173 73T / 5 9 / 1 9 / 6 8 = 1 1 1.074 64° 5 6 ' 
1 2 4 042 4 2 0 / 2 0 / 2 0 / 2 4 = 1 1 1.095 6 6 " 2 5 ' 
7 8 25 73T 5 5 3 / 5 9 / 5 9 / 7 2 = 1 1 1.105 67° 0 3 ' 
1 7 11 264 5 4 2 / 5 6 / 5 6 / 7 2 = 1 1 1.134 6 9 ° 0 5 ' 
0 1 1 l l T T l T / 3 / 3 / 4 = 1 1 1.155 70° 32 ' 
1 3 9 062 5 2 0 / 4 0 / 4 0 / 5 6 = 1 1 1.183 72° 33 ' 
6 9 13 513 T53 / 3 5 / 3 5 / 5 2 = 1 1 1.219 7 5 ° 0 6 ' 
3 12 17 533 3 5 3 / 4 3 / 4 3 / 6 8 = 1 1 1.258 7 7 ° 5 5 ' 
1 3 5 422 2 4 2 / 2 4 / 2 4 / 4 0 = 1 1 1.291 80° 2 4 ' 
5 17 18 7TT 153 / 5 1 / 5 1 / 8 8 = 1 1 1.314 82° 0 7 ' 
1 2 5 31T т э т / П / Т Т / 2 0 = 1 1 1.348 8 4 ° 4 7 ' 
2 3 13 5 l T T5T / 2 7 / 2 7 / 5 2 = 1 1 1.388 87° 5 3 ' 
1 4 17 53T 35T / 3 5 / 3 5 / 6 8 = 1 1 1.394 88° 2 2 ' 
3 4 25 7 l T T7T / 5 Î / 5 Т / 1 0 0 = 1 1 1.400 88° 5 3 ' 
0 0 1 200 0 2 0 / 4 / 4 / 8 = 1 1 1.414 90° 0 0 ' 
5 TT T2 513 442 / 3 5 / 3 6 / 5 1 = 1 1.014 1.207 73° 38 ' 
3 5 T6 331 442 / 3 5 / 3 6 / 5 1 = 1 1.014 1.207 73° 38 ' 
4 П 7 3 531 244 / 3 5 / 3 6 / 5 9 = 1 1.014 1.298 80
e
 16' 
1 7 16 531 442 / 3 5 / 3 6 / 5 9 = 1 1.014 1.298 80° 16 ' 
8 9 13 53T 244 / 3 5 / 3 6 / 6 7 = 1 1.014 1.384 86° 4 6 ' 
T 2 9 33T 420 / 1 9 / 2 0 / 2 7 = 1 1.026 1.192 72° 0 4 ' 
3 6 7 133 420 / 1 9 / 2 0 / 3 5 = 1 1.026 1.357 84
e
 0 7 ' 
5 T2 15 602 333 / 4 0 / 4 3 / 5 9 = 1 1.037 1.214 73° 11 ' 
2 3 12 640 642 / 5 2 / 5 6 / 6 8 = 1 1.038 1.144 68° 15 ' 
2 5 7 244 620 / 3 6 / 4 0 / 6 8 = 1 1.054 1.374 83° 5 7 ' 
3 4 TT 242 5TT / 2 4 / 2 7 / 3 5 = 1 1.061 1.208 7 Г 4 1 ' 
1 6 11 242 5 l T / 2 4 / 2 7 / 4 3 = 1 1.061 1.339 80° 5 8 ' 
3 9 14 133 620 / 3 5 / 4 0 / 4 3 = 1 1.069 1.108 64° 4 1 ' 
5 6 15 331 602 / 3 5 / 4 0 / 4 3 = 1 1.069 1.108 6 4 ° 4 1 ' 
5 8 ТЗ 153 602 / 3 5 / 4 0 / 5 1 = 1 1.069 1.207 71° 18 ' 
I 3 TS 35T 620 / 3 5 / 4 0 / 5 9 = 1 1.069 1.298 77° 39 ' 
2 4 4 Jlftl KOMRSKA, DALIBOR PEsiÁZ 
2. Táblázat (folytatás) 
и V и] Ai A, /, ht kt h R, '• R2 '• R3 a 
3 9 16 153 5 2 0 (35 / 4 0 / 6 7 = 1 1.069 1.384 83°52 ' 
9 19 353 7TT ( 4 3 / 5 1 / 5 6 = 1 1.089 1.141 66 04 ' 
1 12 19 333 7 l T (/43 / 5 1 / 6 8 = 1 1.089 1.258 13° 53' 
5 9 20 353 35T (43 / 5 1 / 6 8 = 1 1.089 1.258 73° 53 ' 
11 14 15 333 35T (43 /51" / 8 4 = 1 1.089 1.398 83° 52 ' 
I 9 Tb 442 353 (36 / 4 3 / 5 7 = 1 1.093 1.190 69 09 ' 
7 12 13 4 2 4 3 5 3 (36 / 4 3 / 5 9 = 1 1.093 1.280 75° 17' 
3 11 16 442 533 (36 / 4 3 / 7 5 = 1 1.093 1.443 87°05 ' 
2 3 4 402 242 / 2 0 / 2 4 /"36 = 1 1.095 1.342 79 29 ' 
5 9 
Т9 5 3 3 640 (43 / 5 2 / 5 9 = 1 1.100 1.171 67"38 ' 
3 10 15 531 533 (35 / 4 3 (52 = 1 1.108 1.219 70"25 ' 
9 11 12 53T 335 (35 / 4 3 / 5 6 = 1 1.108 1.265 73° 32' 
2 9 17 531 333 (35 / 4 3 / 7 2 = 1 1.108 1.434 85° 34' 
6 7 17 331 333 / 3 5 / 4 3 / 7 2 = 1 1.108 1.434 85° 34' 
I 4 9 331 242 ( 19 / 2 4 (21 = 1 1.124 1.192 68" 00 ' 
2 5 9 331 422 / 1 9 / 2 4 / 3 5 = 1 1.124 1.357 79" 12' 
5 6 7 313 242 ((9 / 2 4 / 3 5 = 1 1.124 1.357 79" 12' 
1 3 20 620 55T (40 / 5 1 / 5 7 = 1 1.129 1.129 63" 43 ' 
5 14 15 602 153 (40 / 5 1 / 5 9 = 1 1.129 1.214 6 9 " 1 5 ' 
T 3 22 6 2 0 П 1 (40 / 5 1 / 7 5 = 1 1.129 1.369 79 48 ' 
2 7 2 1 0 6 2 7 l T (40 / 5 1 / 7 5 = 1 1.129 1.369 7 9 ° 4 8 ' 
4 7 21 0 6 2 711 (40 / 5 1 / 8 3 = 1 1.129 1.440 84 55 ' 
3 15 ТЪ 620 T35 / 4 0 / 5 1 / 8 3 = 1 1.129 1.440 84"55 ' 
1 7 12 5 l T 153 ( f j / 3 5 / 3 6 = 1 1.139 1.155 64" 59' 
I 3 14 151 531 (ri / 3 5 / 4 0 = 1 1.139 1.217 69 02 ' 
1 8 13 5 IT T53 ( f i / 3 5 / 5 6 = 1 1.139 1.440 84" 24' 
4 7 13 5TT 153 ( f i / 3 5 / 5 6 = 1 1.139 1.440 84" 24' 
2 
ъ 9 6 2 0 064 (40 / 5 2 / 6 8 = 1 1.140 1.304 74" 45 ' 
3 13 18 5 3 3 264 (43 / 5 6 / 5 9 - 1 1.141 1 171 65" 57' 
12 13 15 333 462 (43 / 5 6 / 6 7 = 1 1.141 1.248 70" 58 ' 
3 Т4 19 5 3 3 642 (43 / 5 6 / 7 5 = 1 1.141 1.321 7 5 ° 5 1 ' 
1 12 21 353 342 / 4 3 / 5 6 / 8 3 = 1 1.141 1.389 80° 37' 
6 11 21 5 3 3 462 / 4 3 (56 / 9 1 = 1 1.141 1.455 8 5 ° 1 9 ' 
7 13 TS 333 324 / 4 3 / 5 6 /91" = 1 1.141 1.455 8 5 " 1 9 ' 
4 9 11 5TT 244 / 2 7 / 3 6 / 4 3 = 1 1.155 1.262 71" 18' 
T 2 TT 4 2 0 T31 / 2 0 / 2 7 / 3 5 = 1 1.162 1.323 75 "02 ' 
I 3 TÖ 0 4 2 5 l T / 2 0 / 2 7 / 3 5 = 1 1.162 1.323 75 "02 ' 
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2. Táblázat (folytatás) 
[u V w] h, kJ, Л2 кг /2 R, '- R2'- R3 а 
5 10 042 511 / 2 0 / 2 7 / 4 3 = 1 1 .162: 1.466 85° 0 4 ' 
9 15 16 353 7ТЗ / 4 3 / 5 9 / 6 8 = 1 1.171 1.258 70 е 16' 
H В T7 353 535 / 4 3 / 5 9 / 7 2 = 1 1.171 1.294 7 2 ° 4 0 ' 
1 1 4 220 31Т / 8 / 1 1 / 1 1 = 1 1.173 1.173 64=46 ' 
2 3 3 022 ЗТТ / 8 / 1 1 / 1 9 = 1 1.173 1.541 90 00 ' 
3 5 9 602 264 / 4 0 / 5 6 / 5 6 = 1 1.183 1.183 65=00 ' 
1 3 11 620 462 / 4 0 / 5 6 / 7 2 = 1 1.183 1.342 75=19 ' 
3 7 9 602 2 5 4 / 4 0 / 5 6 / 8 8 = 1 1.183 1.483 85=09 ' 
4 T3 В 244 7ТТ / 3 6 / 5 1 / 5 9 = 1 1.190 1.280 70е 56 ' 
8 11 15 244 55Т / 3 6 / 5 1 / 5 9 = 1 1.190 1.280 70=56 ' 
3 7 20 442 35Т / 3 6 / 5 1 / 8 3 = 1 1.190 1.518 87=19 ' 
3 7 H 133 5ТТ / 1 9 / 2 7 / 3 6 = 1 1.192 1.376 77=15 ' 
4 7 424 640 / 3 6 / 5 2 / 5 6 = 1 1.202 1.247 68е 18 ' 
' 2 3 TÖ 442 640 / 3 6 / 5 2 / 7 2 = 1 1.202 1.414 79=21 ' 
2 3 19 53T Т7Т / 3 5 / 5 1 / 5 2 = 1 1.207 1.219 66=16 ' 
7 TÖ В 513 551 / 3 5 / 5 1 / 5 2 = 1 1.207 1.219 66=16. 
T TÖ T7 153 7 1 1 / 3 5 / М / 5 6 = 1 1.207 1.265 69= 12' 
2 5 19 351 7 1 1 / 3 5 / 5 1 / 5 6 = 1 1.207 1.265 69=12 ' 
10 11 13 5 В 153 / 3 5 / 5 1 / 5 6 = 1 1.207 1.265 69=12 ' 
5 T3 14 531 В 5 / 3 5 / 5 1 / 5 6 = 1 1.207 1.265 69=12 ' 
4 11 17 133 7ТТ / 3 5 / 5 1 / 6 8 = 1 1.207 1.394 77 е 4 2 ' 
T 5 20 53Т 551 / 3 5 / 5 1 / 6 8 = 1 1.207 1.394 77= 4 2 ' 
T TT TS 153 7Т1 / 3 5 / 5 1 / 8 4 = 1 1.207 1.549 88= 39 ' 
2 7 11 422 Т53 / 2 4 / 3 5 / 3 5 = 1 1.208 1.208 65° 32 ' 
7 8 9 242 5ТЗ / 2 4 / 3 5 / 4 3 = 1 1.208 1.339 73=59 ' 
1 6 13 242 ЗЗТ / 2 4 / 3 5 / 5 1 = 1 1.208 1.458 82=04 ' 
5 8 11 242 513 / 2 4 / 3 5 / 5 9 = 1 1.208 1.568 90=00 ' 
4 5 13 422 35Т / 2 4 / 3 5 / 5 9 = 1 1.208 1.568 90=00 ' 
3 9 20 620 553 / 4 0 / 5 9 / 5 9 = 1 1.214 1.214 65=41 ' 
6 7 21 062 731 / 4 0 / 5 9 / 6 7 = 1 1.214 1.294 70= 4 6 ' 
7 8 21 602 173 / 4 0 / 5 9 / 7 5 = 1 1.214 1.369 75=42 ' 
5 9 22 620 Т73 / 4 0 / 5 9 / 8 3 = 1 1.214 1.440 80=31 ' 
5 15 18 620 355 / 4 0 / 5 9 / 8 3 = 1 1.214 1.440 80=31 ' 
1 3 24 620 37Т / 4 0 / 5 9 / 9 1 = 1 1.214 1.508 85=17 ' 
7 10 21 602 Т73 / 4 0 / 5 9 / 9 9 = 1 1.214 1.573 90= 00 ' 
2 5 15 51Т 062 / 2 7 / 4 0 / 5 / = 1 1.217 1.374 75=55" 
1 3 16 15Т 5 2 0 / 2 7 / 4 0 / 5 9 = 1 1.217 1.478 83=01 ' 
2 4 6 J1 RI KOMRSKA, DALIBOR PE1VJÁZ 
2. Táblázat (folytatás) 
[.и v w] Ih AL 11 h 2, к 2 Ri - R3 - R3 A 
4 3 ТЗ 5ТТ 0 6 2 / 2 7 / 4 0 / 5 9 = 1 1 .217 1 .478 8 3 ° O T 
6 9 17 1 5 3 6 4 0 / 3 5 / 5 2 / 5 9 = 1 1 .219 1 . 2 9 8 7 0 ° 5 1 ' 
9 
ТО Т З 
53Т 0 6 4 / 3 5 / 5 2 / 5 9 = 1 1 .219 1 .298 7 0 ° 5 T 
TÖ TT ТЗ 1 3 3 6 0 4 / 3 5 / 5 2 / 7 5 = 1 1 .219 1 . 4 6 4 8 1 ° 5 5 ' 
2 3 2 1 35Т 5 4 0 / 3 5 / 5 2 / 8 3 = 1 1 .219 1 . 5 4 0 8 7 ° 1 9 ' 
T 4 6 4 2 2 4 4 2 / 2 4 / 3 6 / 5 2 = 1 1 .225 1 4 7 2 82° H ' 
1 4 10 4 4 2 4 6 2 / 3 6 / 5 6 / 6 8 = 1 1 .247 1 . 3 7 4 74° 30 ' 
2 7 8 2 4 4 6 4 2 / 3 6 / 5 6 / 6 8 = 1 1 .247 1 . 3 7 4 7 4 ° 3 0 ' 
5 6 8 4 2 4 4 6 2 / 3 6 / 5 6 / 8 4 = I 1 . 2 4 7 1 . 5 2 8 84° 5 3 ' 
T 9 
Т4 5 IT З З З / 2 7 / 4 3 / 5 6 = 1 1 . 2 6 2 1 .440 7 8 ° 0 9 ' 
7 TT 
ТО 1 3 3 6 2 4 / 3 5 / 5 6 / 5 9 = 1 1 . 2 6 5 1 .298 6 8 ° 4 9 ' 
1 8 19 5 3 1 6 4 2 / 3 5 / 5 6 / 5 9 = 1 1 . 2 6 5 1 .298 6 8 ° 4 9 ' 
3 TT Т8 5 3 1 2 6 4 / 3 5 / 5 6 / 6 7 = 1 1 .265 1 .384 74° 16 ' 
8 TT Т7 5 1 3 4 5 2 / 3 5 / 5 6 / 7 5 = 1 1 .265 1 . 4 6 4 79° 3 5 ' 
7 13 16 5 1 3 2 6 5 / 3 5 / 5 6 / 7 5 = 1 1 .265 1 . 4 6 4 79° 3 5 ' 
TT ТЗ 14 5 T 3 2 6 4 / 3 5 / 5 6 / 8 3 = 1 1 .265 1 .540 8 4 ' 4 9 ' 
5 13 16 4 4 2 7 1 3 / 3 6 / 5 9 / 5 9 = 1 1 .280 1 . 2 8 0 6 7 0 1 ' 
T 9 2 0 4 4 2 7 3 1 / 3 6 / 5 9 / 6 7 = 1 1 .280 1 .364 72° 19 ' 
8 ТЗ Т7 2 4 4 73Т / 3 6 / 5 9 / 8 3 = 1 1 . 2 8 0 1 .518 82° 3 1 ' 
T TT 2 0 4 4 2 3 3 3 / 3 6 / 5 9 / 8 3 = 1 1 .280 1 .518 82° 3 1 ' 
4 15 17 2 4 4 7 3 Т / 3 6 / 5 9 / 9 1 = 1 1 .280 1 .590 87° 3 1 ' 
7 ТЗ 
ТО 4 4 2 3 3 5 / 3 6 / 5 9 / 9 1 = 1 1 .280 1 .590 8 7 ° 3 1 ' 
T 3 7 2 4 2 6 2 0 / 2 4 / 4 0 / 5 6 = 1 1.291 1 . 5 2 8 82° 3 5 ' 
7 8 19 3 3 1 7 1 3 / 3 5 / 5 9 / 6 8 = 1 1 .298 1 . 3 9 4 73° 2 3 ' 
3 7 2 0 331 3 3 3 / 3 5 / 5 9 / 6 8 = 1 1 .298 1 . 3 9 4 73° 2 3 ' 
2 11 19 1 5 3 7 3 Т / 3 5 / 5 9 / 7 2 = 1 1 .298 1 . 4 3 4 7 5 ° 5 9 ' 
7 10 19 1 5 3 7 3 1 / 3 5 / 5 9 / 8 4 = 1 1 .298 1 .549 8 3 ° 4 1 ' 
1 5 2 2 3 3 1 73Т / 3 5 / 5 9 / 8 4 = 1 1 .298 1 .549 8 3 ° 4 1 ' 
3 14 Т7 5 3 1 3 3 5 / 3 5 / 5 9 / 8 4 = 1 1 .298 1 . 5 4 9 8 3 ° 4 1 ' 
10 11 17 5 3 T 3 5 3 / 3 5 / 5 9 / 8 4 = 1 1 .298 1 .549 8 3 ° 4 T 
9 12 17 1 3 3 7 Т З / 3 5 / 5 9 / 8 8 = 1 1 .298 1 .586 86° 13 ' 
T 3 5 3 1 1 331 / П / 1 9 / 2 0 = 1 1 . 3 1 4 1 .348 6 9 ° 4 6 ' 
3 4 5 з т т 1 3 3 / 1 1 / 1 9 / 2 4 = 1 1 .314 1 . 4 7 7 7 8 ° 0 1 ' 
3 5 TT 4 2 0 т з з / 2 0 / 3 5 / 4 3 = 1 1 . 323 1 . 466 7 6 ° 5 4 ' 
1 2 13 4 2 0 35Т / 2 0 / 3 5 / Т Г = 1 1 .323 1 .597 85° 4 0 ' 
5 7 10 4 0 2 
Т 5 3 / 2 0 / 3 5 / 5 1 = 1 1 . 323 1 .597 8 5 " 4 0 ' 
3 8 
ТЗ 2 4 2 5 3 3 / 2 4 / 4 3 / 5 1 = 1 1 .339 1 .458 7 5 ° 3 5 ' 
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2. Táblázat (folytatás) 
[u V w] Ai Ai А Аз А'2 А R\'- RT- R3 a 
2 9 13 422 3 5 3 / 2 4 / 4 3 / 5 9 = 1 1.339 1.568 82° 51 ' 
1 2 6 420 4 4 2 / 2 0 / 3 6 / 4 0 = 1 1.342 1.414 72° 39' 
2 4 5 420 2 4 4 / 2 0 / 3 6 / 5 6 = 1 1 .342 1.673 90° 00 ' 
1 2 7 13Т 4 2 0 / и / 2 0 / 2 7 = 1 1 .348 1.567 82° 15' 
4 7 9 331 5 1 3 / 1 9 / 3 5 / 3 6 = 1 1 .357 1.376 69° 34' 
1 3 12 ЗЗТ 35Т / 1 9 / 3 5 / 4 0 = 1 1 .357 1.451 74° 15' 
3 8 9 133 ЗЗТ / 1 9 / 3 5 / 4 0 = 1 1 .357 1.451 74° 15' 
6 7 9 133 331 / 1 9 / 3 5 / 5 2 = 1 1.357 1.654 8 7 ° 4 7 ' 
2 3 T7 15Т 71Т / 2 7 / 5 1 / 5 2 = 1 1 .374 1.388 69° 30' 
3 4 17 131 7ТТ f i l / 5 1 / 5 6 = 1 1 .374 1.440 7 2 ° 4 5 ' 
5 12 13 5ТТ 153 i n / 5 1 / 6 8 = 1 1 .374 1.587 8 2 ° 1 5 ' 
I 3 И 331 4 4 2 / Ï 9 / 3 6 151 = 1 1.376 1.638 8 5 ° 3 7 ' 
5 8 9 331 424 / 1 9 / 3 6 / 5 1 = 1 1.376 1.638 85° 37 ' 
1 10 15 51Т 064 ill / 5 2 / 5 9 = 1 1.388 1.478 74° 31 ' 
2 3 S 042 602 / 2 0 / 4 0 / 5 2 = 1 1 .414 1.612 81° 5 2 ' 
2 7 T7 51Т 462 i n / 5 6 / 5 9 = 1 1 .440 1.478 7 2 ° 0 1 ' 
3 TT ТЗ 5ТТ 2 5 4 / 2 7 / 5 6 / 5 9 = 1 1.440 1.478 7 2 ° 0 1 ' 
5 9 16 5ТТ 264 / 2 7 / 5 6 / 6 7 = 1 1 .440 1.575 7 8 " 0 8 ' 
1 11 16 5 lT 2 6 4 f i l / 5 6 / 8 3 = 1 1 .440 1.753 9 0 ° 0 0 ' 
3 9 10 133 5 2 0 / 1 9 / 4 0 / 5 9 = 1 1.451 1.762 9 0 ° 0 0 ' 
1 8 15 242 71Т 1 2 4 / 5 1 159 = 1 1 .458 1.568 7 6 ° 4 7 ' 
3 7 ТЗ 422 531 / 2 4 / 5 1 / 5 9 = 1 1 .458 1.568 76° 4 7 ' 
9 TÖ TT 242 ЗТ5 / 2 4 / 5 1 / 6 7 = 1 1.458 1.671 83° 2 6 ' 
5 9 TÖ 402 333 / 2 0 / 4 3 / 5 Ï = 1 1 .466 1.597 78° 12' 
3 6 13 420 353 / 2 0 / 4 3 / 5 9 = 1 1.466 1.718 8 6 ° 0 5 ' 
2 3 8 242 5 4 0 / 2 4 / 5 2 / 6 8 = 1 1.472 1.683 83° 30 ' 
4 5 6 242 604 / 2 4 / 5 2 / 6 8 = 1 1.472 1.683 83° 30' 
2 3 7 131 4 2 2 i n / 2 4 / 2 7 = 1 1.477 1.567 7 5 ° 4 5 ' 
1 4 7 31Т 242 iU / 2 4 / 3 5 = 1 1.477 1.784 9 0 00 ' 
T 3 Т9 131 731 i n / 5 9 / 6 8 = 1 1.478 1.587 7 6 ° 5 8 ' 
3 S Т7 5ТТ 173 i n / 5 9 / 6 8 = 1 1.478 1.587 76=58 ' 
3 3 И 51Т 371 i n / 5 9 fil = 1 1.478 1.633 79=54 ' 
5 7 18 5ТТ 173 i n / 5 9 / 8 4 = I 1.478 1.764 88=34' 
3 7 12 331 533 / 1 9 / 4 3 / 5 6 = 1 1.504 1.717 83=59 ' 
T 3 7 422 2 6 4 / 2 4 / 5 6 / 5 6 = 1 1 .528 1.528 70=54 ' 
3 3 7 242 5 2 4 / 2 4 / 5 6 / 7 2 = 1 1.528 1.732 83=44 ' 
3 3 4 220 313 / 8 / 1 9 / 1 9 = 1 1.541 1.541 71 = 0 4 ' 
2 4 8 Jlftl KOMRSKA, DALIBOR P E s i Á Z 
2. Táblázat (folytatás) 
[и V w] hí ki h h2 kt 4 Ri R., : R3 a 
1 1 6 220 33T /8": / 1 9 / 2 7 = 1 : 1.541 1.837 90e 00 ' 
1 3 8 131 511 / П / 2 7 / 3 6 = 1 1.567 1.809 86 40 ' 
7 10 13 242 7T3 / 2 4 / 5 9 / 5 9 = 1 1.568 1.568 71°24 ' 
5 ъ Т7 242 73T / 2 4 / 5 9 / 7 5 = 1 1.568 1.768 83° 54 ' 
2 TT ТЗ 422 553 / 2 4 / 5 9 / 7 5 = 1 1.568 1.768 83e 54 ' 
1 8 17 242 73T / 2 4 / 5 9 / 8 3 = 1 1.568 1.860 9 0 e 0 0 ' 
1 2 2 0 2 2 420 / 8 / 2 0 / 2 0 = 1 1.581 1.581 71° 34 ' 
1 2 15 4 2 0 55T / 2 0 / 5 1 / 3 1 = 1 1.597 1.597 71e 45 ' 
T 7 Т4 0 4 2 VIT / 2 0 / 5 1 / 5 9 = 1 1.597 1.718 79e 10' 
3 ТО TT 420 T55 / 2 0 / 5 1 / 5 9 = 1 1.597 1.718 79°10 ' 
3 7 14 0 4 2 711 / 2 0 / 5 1 / 6 7 = 1 1.597 1.830 8 6 e 2 5 ' 
3 4 6 4 0 2 064 / 2 0 / 5 2 / 5 6 = 1 1.612 1.673 75°38 ' 
1 1 2 1 IT 220 / 3 / 8 / 1 1 = 1 1.633 1.915 90 ' 00 ' 
I 
ТО TT 133 7TT / 1 9 / 5 1 / 5 6 = 1 1.638 1.717 7 7 e 0 0 ' 
7 9 ТО 313 531 / 1 9 / 5 1 / 5 6 = 1 1.638 1.717 77e 00 ' 
1 4 15 з з т 35T / 1 9 / 5 1 / 6 8 = 1 1.638 1.892 88 10' 
2 3 ТЗ ЗЗТ 640 / Ï 9 / 5 2 / 5 9 = 1 1.654 1.762 79e 00 ' 
6 9 II 133 640 / 1 9 / 5 1 / 5 9 = 1 1.654 1.762 79°00 ' 
0 1 3 200 13T / 4 / П / Г Т = 1 1.658 1.658 72e 27 ' 
1 2 8 420 462 / 2 0 / 5 6 / 6 8 = 1 1.673 1.844 83e 08 ' 
2 4 7 420 254 / 2 0 / 5 6 / 6 8 = 1 1.673 1.844 83 08 ' 
5 9 12 331 624 / 1 9 / 5 6 / 5 9 = 1 1.717 1.762 75°48 ' 
1 6 15 331 642 / Ï 9 / 5 6 / 6 7 = 1 1.717 1.878 82° 57 ' 
8 9 1 1 313 462 / 1 9 / 5 6 / 7 5 = 1 1.717 1.987 90°00 ' 
5 7 14 0 4 2 731 / 2 0 / 5 9 / 5 9 = 1 1.718 1.718 73 05 ' 
T 2 Т7 420 371 / 2 0 / 5 9 / 7 5 = 1 1.718 1.936 86e 40 ' 
5 10 13 420 353 / 2 0 / 5 9 / 7 5 = 1 1.718 1.936 86 40' 
1 1 3 220 422 / 8 / 2 4 / 2 4 = 1 1.732 1.732 73° 13' 
3 11 12 133 73T / 1 9 / 5 9 / 6 8 = 1 1.762 1.892 81e 25' 
2 7 ТЗ 331 333 / 1 9 / 5 9 / 7 2 = 1 1.762 1.947 84 e 52' 
1 5 8 3 l T T53 / 1 1 / 3 5 / 3 6 = 1 1.784 1.809 75e 14' 
4 3 7 з т т 153 / И / 3 5 / 3 6 = 1 1.784 1.809 7 5 e 1 4 ' 
2 3 9 31T 351 / i l / 3 5 / 4 0 = 1 1.784 1.907 81° 12' 
2 5 5 022 311 / 8 / 2 7 / 3 5 = 1 1.837 2.092 90' 00' 
.3 4 9 131 602 / П / 4 0 / 4 3 = 1 1.907 1.977 79e 00 ' 
1 3 10 тот 520 / П / 4 0 / 5 T = 1 1.907 2.153 90 00 ' 
T 3 9 31T 333 / П / 4 3 / 5 2 = 1 1.977 : 2.174 87° 22' 
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2. Táblázat (folytatás) 
[u V w] Ai ki Л h2 /í2 /2 a 
1 1 8 220 53T / 8 / 3 5 / 3 5 = 1 2.092 2 .092 76° 10' 
4 5 5 022 531 / 8 / 3 5 / 3 5 = 1 2.092 2 .092 76° 10' 
2 2 3 220 424 / 8 / 3 6 / 3 6 = 1 2.121 2 .121 7 6 ° 2 2 ' 
2 3 T I 13T 7TT / ТТ / 5 1 / 5 2 = 1 2.153 2 .174 77° 4 9 ' 
1 4 11 131 7 lT / П / 5 1 / 5 6 = 1 2.153 2 .256 82° 43 ' 
5 7 8 3TT 153 / Т Т / 5 1 / 5 6 = 1 2.153 2 .256 82° 43 ' 
3 6 9 З П 034 / Т Т / 5 2 / 5 9 = 1 2.174 2 .316 85=12' 
1 3 3 022 320 / 8 / 4 0 / 4 0 = 1 2.236 2 .236 77°05 ' 
0 1 2 200 042 / 4 / 2 0 / 2 4 = 1 2.236 2 .449 90° 00 ' 
2 5 TT 3 i T 452 / 1 1 / 5 6 / 5 9 = 1 2.256 2 .316 80= 44 ' 
1 7 10 3 l T 264 / Й / 5 6 / 5 9 = 1 2.256 2 .316 80 44 ' 
4 5 11 131 713 / П / 5 9 / 6 8 = 1 2.316 2 .486 8 7 e 4 5 ' 
3 3 8 220 533 / 8 / 4 1 / 4 3 = 1 2.318 2 .318 77° 33 ' 
5 5 6 220 333 / 8 / 4 3 /ВТ = 1 2.318 2 .525 90° 00 ' 
1 2 3 l l T 33Т / 3 / 1 9 / 2 0 = 1 2.517 2 .582 82° 23 ' 
2 7 7 0 2 2 711 / 8 / 5 1 / 5 9 = 1 2.525 2 .716 90=00 ' 
1 1 10 220 55T / 8 / 5 1 / 5 9 = 1 2.525 2 .716 90 00 ' 
0 1 5 200 15T / 4 / 2 7 írt = 1 2.598 2 .598 78° 54 ' 
1 1 5 220 642 / 8 / 5 6 / 5 6 = 1 2.646 2 .646 79 = 0 6 ' 
4 7 7 022 731 / 8 / 5 9 / 5 9 = 1 2.716 2 .716 7 9 ° 2 3 ' 
5 5 8 220 533 / 8 / 5 9 / 5 9 = 1 2.716 2 .716 7 9 ° 2 3 ' 
3 3 10 220 553 / 8 / 5 9 / 6 7 = 1 2.716 2 .894 9 0 ° 0 0 ' 
0 3 5 200 153 / 4 / 3 5 / 3 5 = 1 2.958 2 .958 80 e 16' 
T 3 4 l l T 531 / 3 / 3 5 / 3 6 = 1 3.416 3 .464 84 24 ' 
0 T 7 200 17T / 4 /ВТ / f f = 1 3.571 3.571 81° 57 ' 
0 2 3 200 064 / 4 / 5 2 / 5 6 = 1 3.606 3 .742 90 0 0 ' 
0 3 7 200 173 / 4 / 5 9 / 5 9 = 1 3.841 3 .841 82° 31 ' 
2 3 5 l l T 35T / 3 /ВТ / 5 2 = 1 4.123 4 .163 8 5 ° 2 2 ' 
1 4 5 l l T 342 / 3 / 5 6 / 5 9 = 1 4.320 4 .435 9 0 ° 0 0 ' 
4 F iz ika i Folyóirat X X / 3 
2 5 0 Jlftl KOMRSKA, DALIBOR PEsiÁZ 
3. TÁBLÁZAT 
Gyémánt rács 
[и v w] 
Л, ку U Л2 к , / , Ry Л» : Rз а 
1 1 1 220 202 / 8 / 8 / 8 = 1 1 1 60° 00' 
* 7 8 11 153 53Т / 3 5 / 3 5 / 3 6 = 1 1 1.014 60° 56 ' 
* 3 5 6 133 ЗЗТ / 1 9 / 1 9 / 2 0 = 1 1 1.026 6 1 ° 4 4 ' 
* 8 11 23 173 73Т / 5 9 / 5 9 / 6 8 = 1 1 1.074 64° 56' 
* 7 8 25 73Т 553 / 5 9 / 5 9 / 7 2 = 1 1 1.105 6 7 ° 0 3 ' 
1 7 11 264 342 / 5 6 / 5 6 / 7 2 = 1 1 1.134 69 05 ' 
* 0 1 1 11Т T l T / 3 / 3 / 4 = 1 1 1.155 70° 32 ' 
1 3 9 062 320 / 4 0 / 4 0 / 5 6 = 1 1 1.183 72° 33' 
2 4 5 624 2б4 / 5 6 / 5 6 / 8 0 = 1 1 1.195 73° 24' 
* 6 9 13 513 Т53 / 3 5 / 3 5 У 52 = 1 1 1.219 7 5 " 0 6 ' 
* 3 12 17 533 353 / 4 3 / 4 3 /68" = 1 1 1.258 21" 55' 
1 3 5 422 242 / 2 4 / 2 4 / 4 0 = 1 1 1.291 80° 24 ' 
* 5 17 18 7ТТ 155 / 5 1 / 5 1 /88" = 1 1 1.314 8 2 ° 0 7 ' 
* 1 2 5 31Т ТЗТ / и / И ( 2 0 = 1 1 1.348 8 4 " 4 7 ' 
* 2 3 13 51Т Т5Т / 2 7 / 2 7 / 5 2 = 1 1 1.388 87° 53 ' 
* 1 4 17 53Т 35 Т / 3 5 / 3 5 / 6 8 = 1 1 1.394 88° 22 ' 
* 3 4 25 71Т Т7Т / 5 1 / 5 1 : / 1 0 0 = 1 1 1.400 88° 53 ' 
0 0 1 220 220 / 8 / 8 / ! б = 1 1 1.414 90° 00 ' 
* 3 TT T2 513 442 / 3 5 / 3 6 / 5 1 = 1 1.014 1.207 73° 38' 
* 3 3 TЪ 331 442 / 3 5 / 3 6 / 5 1 = 1 1.014 1.207 73° 38' 
* 4 TT ТЗ 531 244 / 3 5 / 3 6 / 5 9 = 1 1.014 1.298 80° 16' 
* 1 7 16 531 442 / 3 5 / 3 6 / 5 9 = 1 1.014 1.298 80° 16' 
* 8 9 13 53Т 244 / 3 5 / 3 6 / 6 7 = 1 1.014 1.384 86°46 ' 
* T 2 9 
з з т 
420 / 1 9 / 2 0 / 2 7 = 1 1.026 1.192 72° 04 ' 
* 3 6 7 133 420 / 1 9 / 2 0 / 3 5 = 1 1.026 1.357 84° 07 ' 
* 3 T2 ТЗ 602 333 / 4 0 / 4 3 / 5 9 = 1 1.037 1.214 73° 11' 
* 3 4 TT 242 5ТТ / 2 4 / 2 7 / 3 5 = 1 1.061 1.208 710 41 ' 
* 1 6 11 242 51Т / 2 4 / 2 7 /43" = 1 1.061 1.339 8 0 ° 5 8 ' 
* 3 9 14 133 620 / 3 5 / 4 0 / 4 3 = 1 1.069 1.108 64° 41 ' 
* 5 6 15 331 602 / 3 5 / 4 0 II 
15 1.069 1.108 6 4 ° 4 Г 
* 3 S ТЗ 153 602 / 3 5 / 4 0 / 5 1 = 1 1.069 1.207 71° 18' 
* I 3 18 35Т 620 / 3 5 4U
 
О
.
 
/ 5 9 = 1 1.069 1.298 77°39 ' 
* 3 9 16 153 320 / 3 5 / 4 0 /67" = 1 1.069 1.384 83° 52 ' 
* 4 9 Т9 353 7ТТ / 4 3 / 5 1 / 5 6 = 1 1.089 1.141 66° 04 ' 
* 1 12 19 333 71Т / 4 3 / 5 1 / 6 8 = 1 1.089 1.258 7 3 ° 5 3 ' 
* 5 9 20 353 35Т / 4 3 / 5 1 / 6 8 = 1 1.089 1.258 7 3 ° 5 3 ' 
A KÉMIAI ELEMEK EGYKRISTÁLYAINAK ELEKTRONDIFFRAKCIÓS VIZSGÁLATA 2 5 1 
3. Táblázat (folytatás) 
[u V w] h\ к1 L h2 кг l2 Ri : R2 R3 a 
* 11 14 15 335 35Т / 4 3 / 5 Î / 8 4 = 1 1.089 1.398 8 3 ° 5 2 ' 
* T 9 13 432 333 / 3 6 / 4 3 / 5 1 = 1 : 1.C93 69° 0 9 ' 
* 7 12 13 423 353 / 3 6 / 4 3 / 5 9 = 1 1.093 1.280 75° 17' 
* 3 11 16 432 533 / 3 6 / 4 3 / 7 5 = 1 1.093 1.443 8 7 ° 0 5 ' 
* 6 9 19 533 640 / 4 1 / 5 2 / 5 9 = 1 1.100 1.171 6 7 ° 3 8 ' 
* 3 10 15 531 533 / 3 5 / 4 3 / 5 2 = 1 1.108 1.219 70° 25 ' 
* 9 11 12 53Т 333 / 3 5 / 4 3 / 5 6 = 1 1.108 1.265 73° 32 ' 
* 2 9 T7 531 333 / 3 5 / 4 3 / 7 2 = 1 1.108 1.434 85° 34 ' 
* 5 7 17 351 ззз / 3 5 / 4 3 / 7 2 = 1 1.108 1.434 85° 34 ' 
* T 3 9 331 232 / 1 9 / 2 4 / 2 7 = 1 1.124 1.192 68° 00 ' 
* 2 5 9 331 422 / 1 9 / 2 4 / 3 5 = 1 1.124 1.357 7 9 ° 1 2 ' 
* 5 6 7 313 242 / 1 9 / 2 4 / 3 5 = 1 1.124 1.357 7 9 ° 1 2 ' 
* 1 3 20 620 55Т / 4 0 / 5 1 / 5 1 = 1 1.129 1.129 6 3 ° 4 3 ' 
* 5 14 15 602 153 / 4 0 / 5 1 / 5 9 = 1 1.129 1.214 6 9 ° 1 5 ' 
* T 3 22 620 П 1 / 4 0 / 5 1 / 7 5 = 1 1.129 1.369 7 9 ° 4 8 ' 
* 2 7 2 1 062 7 l T / 4 0 / 5 1 / 7 5 = 1 1.129 1.369 7 9 ° 4 8 ' 
* 4 7 21 062 711 / 4 0 / 5 Т / 8 3 = 1 1.129 1.440 8 4 ° 5 5 ' 
* 5 15 T3 620 T35 / 4 0 / 5 1 / 8 3 = 1 1.129 1.440 84° 55 ' 
* 1 7 12 5 IT 153 / 2 7 / 3 5 / 3 6 = 1 1.139 1.155 64° 5 9 ' 
* T 3 T3 151 331 / 2 7 / 3 5 / 4 0 = 1 1.139 1.217 6 9 ° 0 2 ' 
* 1 8 13 5 I T T53 / 2 7 / 3 5 / 5 6 = 1 1.139 1.440 84° 2 4 ' 
* 4 7 13 5ТТ 153 / 2 7 / 3 5 / 5 6 = 1 1.139 1.440 84" 2 4 ' 
* 3 13 18 533 263 / 4 3 / 5 6 / 5 9 = 1 1.141 1.171 65° 57 ' 
* 12 13 15 333 362 / 4 1 / 5 6 / 6 7 = 1 1.141 1.248 70° 58 ' 
* 3 T3 19 533 632 / 4 3 / 5 6 / 7 5 = 1 1.141 1.321 7 5 ° 5 1 ' 
* 1 12 21 353 642 / 4 3 / 5 6 / 8 3 = 1 1.141 1.389 80° 37 ' 
* 6 11 21 533 362 / 4 3 / 5 6 / 9 / = 1 1.141 1.455 8 5 ° 1 9 ' 
* 7 T3 TS 333 524 / 4 3 / 5 6 / 9 1 = 1 1.141 1.455 85 19' 
* 4 9 11 5ТТ 243 / 2 7 / 3 6 / 4 3 = 1 1.155 1.262 71° 18' 
* T 2 TT 420 T51 / 2 0 / 2 7 / 3 5 = 1 1.162 1.323 7 5 ° 0 2 ' 
* T 5 TO 042 5 l T / 2 0 / 2 7 / 3 5 = 1 1.162 1.323 7 5 ° 0 2 ' 
* 3 5 10 042 311 / 2 0 / 2 7 / 4 3 = 1 1.162 1.466 85° 0 4 ' 
* 9 15 16 333 7T3 / 4 3 / 5 9 / 6 8 = 1 2.171 1.258 70° 16' 
* 8 13 T7 333 335 / 4 3 / 5 9 / 7 2 = 1 1.171 3 .294 7 2 ° 4 0 ' 
* 1 1 4 220 3 l T / 8 / П / П = 1 1.173 1.173 64° 46 ' 
* 2 3 3 022 3TT / 8 / П / 1 9 = 1 1.173 1.541 9 0 ° 0 0 ' 
3 5 9 602 263 / 4 0 / 5 6 / 5 6 = 1 1.183 1.183 6 5 ° 0 0 ' 
4» 
2 5 2 Jlftl KOMRSKA, DALIBOR PEsiÁZ 
3. Táblázat (folytatás) 
[u v w] h, KI h h, к
г
 h R, : R2 : R3 a 
1 3 11 6 2 0 4 6 2 1 4 0 / 5 6 / 7 2 = 1 1 . 1 8 3 1 . 3 4 2 7 5 ° 1 9 ' 
5 7 9 6 0 2 2 5 4 / 4 0 / 5 6 / 8 8 = 1 1 . 1 8 3 1 . 4 8 3 8 5 ° 0 9 ' 
* 4 T3 ТЗ 2 4 4 7TT / 3 6 / 5 / / 5 9 = 1 1 . 1 9 0 1 . 2 8 0 7 0 ° 5 6 ' 
* 8 11 15 2 4 4 35T / 3 6 / 5 1 / 5 9 = 1 1 . 1 9 0 1 . 2 8 0 7 0 5 6 ' 
* 3 7 2 0 4 4 2 3 5 T / 3 6 / 5 1 / 8 3 = 1 1 .190 1 .518 8 7 ° 19' 
* 3 7 S 1 3 3 5TT / Ï 9 / 2 7 / 3 6 = 1 1 . 1 9 2 1 . 3 7 6 7 7 ° 15' 
* 2 3 19 5 3 1 T7T / 3 5 / 5 1 / 5 2 = 1 1 .207 1 . 2 1 9 6 6 ° 16' 
* 7 TÖ ТЗ 5 1 3 5 3 1 / 3 5 / 5 1 / 5 2 = 1 1 .207 1 . 2 1 9 66= 16 ' 
* T TÖ T7 1 5 3 7LT /35" / 5 1 / 5 6 = 1 1 .207 1 .265 6 9 ° 12' 
* 2 5 19 331 7 LT / 3 5 / 5 1 / 5 6 = 1 1 .207 1 .265 69 E 12' 
* 10 11 13 5ТЗ 1 5 3 / 3 5 / 5 1 / 5 6 = 1 1 .207 1 .265 6 9 ' 12' 
* 3 T3 14 531 T35 / 3 5 / 5 1 / 5 6 = 1 1 .207 1 .265 6 9 E 12' 
* 4 11 17 133 7TT / 3 5 / 5 1 / 6 8 = 1 1 .207 1 . 3 9 4 77E 4 2 ' 
* T 5 2 0 53Г 531 / 3 5 / 5 / / 6 8 = 1 1 .207 1 . 3 9 4 7 7 ' 4 2 ' 
* T TT Т8 133 7TL / 3 5 / 5 1 / 8 4 = 1 1 .207 1 . 5 4 9 8 8 ° 3 9 ' 
* 2 7 11 4 2 2 T 5 3 / 2 4 / 3 5 /35" = 1 1 .208 1 . 2 0 8 6 5 E 32 ' 
* 7 8 9 2 4 2 5T3 / 2 4 / 3 5 / 4 3 = 1 1 .208 1 . 3 3 9 7 3 = 5 9 ' 
* 1 6 13 2 4 2 33T / 2 4 / 3 5 / 5 Т = 1 1 .208 1 . 4 5 8 8 2 = 0 4 ' 
* 5 8 11 2 3 2 5 1 3 / 2 4 / 3 5 / 5 9 = 1 1 .208 1 . 5 6 8 9 0 0 0 ' 
* 4 5 13 4 2 2 35T / 2 4 / 3 5 / 5 9 = 1 1 .208 1 . 5 6 8 9 0 0 0 ' 
* 3 9 2 0 6 2 0 5 5 3 / 4 0 / 5 9 / 5 9 = 1 1 .214 1 . 2 1 4 6 5 = 4 1 ' 
* 6 7 21 0 6 2 7 3 1 / 4 0 / 5 9 / 6 7 = 1 1 . 2 1 4 1 . 2 9 4 7 0 4 6 ' 
* 7 8 21 6 0 2 173 / 4 0 / 5 9 / 7 5 = 1 1 . 2 1 4 1 . 3 6 9 7 5 = 4 2 ' 
* 3 9 2 2 6 2 0 Г73 / 4 0 / 5 9 / 8 3 = 1 1 . 2 1 4 1 . 4 4 0 8 0 31 ' 
* 5 15 18 6 2 0 3 5 3 / 4 0 / 5 9 / 8 3 = 1 1 . 2 1 4 1 . 4 4 0 8 0 3 1 ' 
* 1 3 2 4 6 2 0 37T / 4 0 / 5 9 / 9 1 = 1 1 . 2 1 4 1 .508 8 5 = 1 7 ' 
* 7 10 21 6 0 2 T 7 3 / 4 0 / 5 9 / 9 9 = 1 1 . 2 1 4 1 . 5 7 3 9 0 = 0 0 ' 
* 2 5 15 SIT 0 6 2 / 2 7 / 4 0 / 5 1 = 1 1 .217 1 . 3 7 4 75= 5 5 ' 
* 1 3 16 151 5 2 0 / 2 7 / 4 0 / Г 9 = 1 1 .217 1 .478 8 3 = 0 1 ' 
* 4 5 
ТЗ 
5ТТ 0 5 2 / 2 7 / 4 0 / 5 9 = 1 1 .217 1 .478 8 3 = 0 1 ' 
* 6 9 17 1 5 3 5 4 0 / 3 5 / 5 2 / 5 9 = 1 1 .219 1 .298 7 0 = 5 1 ' 
* 5 TÖ 
ТЗ 
53Т 0 5 4 / 3 6 / 5 2 / 5 9 = 1 1 . 2 1 9 1 .298 7 0 = 5 1 ' 
* T Ö TT 
Т5 133 5 0 4 / 3 5 / 6 2 / 7 5 = 1 1 .219 1 . 4 6 4 8 1 = 5 5 ' 
* 2 3 21 35Т 5 4 0 /35" / 5 2 / 8 3 = 1 1 .219 1 . 5 4 0 8 7 ° 19' 
0 1 2 4 0 0 2 4 2 / 1 6 / 2 4 / 2 4 = 1 1 .225 1 . 2 2 5 6 5 = 5 5 ' 
* T 9 1 4 5 IT 3 3 3 / 2 7 / 4 3 / 5 6 = 1 1 . 2 6 2 1 . 4 4 0 7 8 = 0 9 ' 
* 7 TT 16 133 5 2 4 / 3 5 : / 5 6 / 5 9 = 1 1 .265 1 . 2 9 8 6 8 = 4 9 ' 
A KÉMIAI F.LEMEK EGYKRISTÁLYAINAK ELEKTRONDIFFRAKCIÓS VIZSGÁLATA 2 5 3 
3. Táblázat (folytatás) 
[u v w] AI KI /I h2 к2 l2 Rk R2 R3 А 
* 1 8 19 531 6 4 2 ( 3 5 ( 5 6 ( 5 9 = 1 1 .265 1 . 2 9 8 68° 4 9 ' 
* 3 И Т8 531 2 5 4 ( 3 5 ( 5 6 ( 6 7 = 1 1 .265 1 . 3 8 4 7 4 ° 16' 
* S TT Т7 5 1 3 4 5 2 ( 3 5 ( 5 6 ( 7 5 = 1 1 .265 1 . 4 6 4 7 9 ° 3 5 ' 
* 7 13 16 5 1 3 2 Б 4 ( 3 5 ( 5 6 ( 7 5 = 1 1 .265 1 . 4 6 4 7 9 ° 3 5 ' 
* T T ТЗ Т4 5ТЗ 2 5 4 ( 3 5 ( 5 6 ( 8 3 = 1 1 . 2 6 5 1 . 5 4 0 84° 4 9 ' 
* 5 13 16 4 4 2 7 1 3 ( 3 6 ( 5 9 V59 = 1 1 . 2 8 0 1 .280 6 7 ° 0 1 ' 
* T 9 2 0 4 4 2 7 3 1 ( 3 6 ( 5 9 ( 6 7 = 1 1 .280 1 . 3 6 4 7 2 ° 1 9 ' 
* S ТЗ Т7 2 4 4 73Т ( 3 6 ( 5 9 ( 8 3 = 1 1 .280 1 . 5 1 8 8 2 ° 3 1 ' -
* T П 2 0 4 4 2 3 3 3 ( 3 6 ( 5 9 ( 8 1 = 1 1 . 2 8 0 1 . 5 1 8 82° 3 1 ' 
* 4 15 17 2 4 4 7 3 Т ( 3 6 ( 5 9 ( 9 Í = 1 1 . 2 8 0 1 . 5 9 0 87° 3 1 ' 
* 7 ТЗ ТБ 4 4 2 3 3 5 ( 3 6 ( 5 9 ( 9 Î = 1 1 . 2 8 0 1 . 5 9 0 8 7 ° 3 1 ' 
T 3 7 2 4 2 6 2 0 ( 2 4 ( 4 0 ( 5 6 = 1 1 .291 1 . 5 2 8 8 2 ° 3 5 ' 
* 7 8 19 331 7 1 3 ( 3 5 ( 5 9 ( 6 8 = 1 1 .298 1 . 3 9 4 73° 2 3 ' 
* 3 7 2 0 331 3 3 3 ( 3 5 ( 5 9 ( 6 8 = 1 1 .298 1 . 3 9 4 73° 2 3 ' 
* 2 11 19 153 7 3 Т ( 3 5 ( 5 9 ( 7 2 = 1 1 .298 1 . 4 3 4 7 5 ° 5 9 ' 
* 7 10 19 153 7 3 1 ( 3 5 ( 5 9 ( 8 4 = 1 1 . 2 9 8 1 .549 8 3 ° 4 1 ' 
* 1 5 2 2 331 7 3 Т ( 3 5 ( 5 9 ( 8 4 = 1 1 .298 1 . 5 4 9 8 3 ° 4 1 ' 
* 3 Т4 Т7 531 3 3 5 ( 3 5 ( 5 9 ( 8 4 = 1 1 . 2 9 8 1 . 5 4 9 8 3 ° 4 1 ' 
* 10 11 17 53Т 3 5 3 ( 3 5 ( 5 9 ( 8 4 = 1 1 .298 1 . 5 4 9 8 3 ° 4 1 ' 
* 9 12 17 133 7ТЗ ( 3 5 ( 5 9 ( 8 8 = 1 1 .298 1 . 5 8 6 86° 13 ' 
* T 3 S 3LT З31 ( И ( Ï 9 ( 2 0 = 1 1 . 3 1 4 1 .348 6 9 ° 4 6 ' 
* 3 4 5 ЗТТ 1 3 3 ( И ( 1 9 ( 2 4 = 1 1 . 3 1 4 1 .477 7 8 ° 0 1 ' 
* 3 5 TT 4 2 0 ТЗЗ ( 2 0 ( 3 5 ( 4 3 = 1 1 .323 1 . 4 6 6 76° 5 4 ' 
* 1 2 13 4 2 0 35Т ( 2 0 ( 3 5 ( 5 1 = 1 1 .323 1 .597 8 5 ° 4 0 ' 
* 5 7 10 4 0 2 Т 5 3 ( 2 0 ( 3 5 ( 5 Î = 1 1 .323 1 .597 8 5 ° 4 0 ' 
* 3 8 ТЗ 2 4 2 3 3 3 ( 2 4 ( 4 3 ( 5 1 = 1 1 .339 1 .458 7 5 ° 3 5 ' 
* 2 9 13 4 2 2 3 5 3 ( 2 4 ( 4 3 ( 5 9 = 1 1 .339 1 .568 82° 5 1 ' 
* 1 2 7 13T 4 2 0 ( И ( 2 0 ( 2 7 = 1 1 . 3 4 8 1 .567 8 2 ° 1 5 ' 
* 4 7 9 331 5 1 3 ( 1 9 ( 3 5 ( 3 6 = 1 1 .357 1 . 3 7 6 69° 3 4 ' 
* 1 3 12 ЗЗТ 3 5 Т ( 1 9 ( 3 5 ( 4 0 = 1 1 .357 1 .451 7 4 ° 1 5 ' 
* 3 8 9 133 ЗЗТ ( 1 9 ( 3 5 ( 4 0 = 1 1 .357 1 .451 7 4 ° 1 5 ' 
* 6 7 9 1ЗЗ 3 3 1 ( 1 9 ( 3 5 ( 5 2 = 1 1 .357 1 . 6 5 4 .87° 4 7 ' 
* 2 3 Т7 15Т 71Т ( 2 7 ( 5 1 ( 5 2 = 1 1 . 3 7 4 1 .388 69° 3 0 ' 
* 3 4 17 131 7ТТ ( 2 7 ( 5 1 ( 5 6 = 1 1 . 3 7 4 1 . 4 4 0 7 2 ° 4 5 ' 
* 5 12 13 5ТТ 1 5 3 ( 2 7 ( 5 1 ( 6 8 = 1 1 . 3 7 4 1 .587 8 2 ° 1 5 ' 
* T 3 Т2 331 4 4 2 ( Í 9 ( 3 6 ( 5 Î = 1 1 . 3 7 6 1 .638 85° 3 7 ' 
* 5 8 9 331 4 2 4 ( Î 9 ( 3 6 ( 5 1 = 1 1 . 3 7 6 1 .638 85° 3 7 ' 
2 5 4 Jlftl KOMRSKA, DALIBOR PEsiÁZ 
3. Táblázat (folytatás) 
[и V w] 
К h h h2 k212 a 
* 1 10 15 5 l T 064 / 2 7 / 5 2 / 5 9 = 1 1.388 1.478 74° 31' 
* 2 7 T7 5 l T 452 / 2 7 / 5 6 / 5 9 = 1 1.440 1.478 72°01 ' 
* 5 TT И 5TT 254 / 2 7 / 5 6 / 5 9 = 1 1.440 1.478 72° 0 Г 
* 5 9 16 5TT 265 / 2 7 / 5 6 / 6 7 = 1 1.440 1.575 78=08' 
* 1 11 16 5 l T 265 / 2 7 / 5 6 / 8 3 = 1 1.440 1.753 90° 00 ' 
* 3 9 10 133 520 / 1 9 / 4 0 / 5 9 = 1 1.451 1.762 90e 00 ' 
* 1 8 15 252 7 l T / 2 4 / 5 1 / 5 9 = 1 1.458 1.568 76° 47 ' 
* 4 7 15 422 551 / 2 4 / 5 1 / 5 9 = 1 1.458 1.568 76e 47 ' 
* 9 TÖ TT 242 5T5 / 2 4 / 5 1 / 6 7 = 1 1.458 1.671 83° 26 ' 
* 5 9 TÖ 402 353 / 2 0 / 4 3 / S T = 1 1.466 1.597 78° 12' 
* 3 6 13 420 353 / 2 0 / 4 3 / 5 9 = 1 1.466 1.718 86 e 05 ' 
* 2 3 7 131 522 / П / 2 4 /27" = 1 1.477 1.567 75°45 ' 
* 1 4 7 3 l T 242 / П / Й / 3 5 = 1 1.477 1.784 90° 00 ' 
* T 4 T9 151 731 / 2 7 / 5 9 / 6 8 = 1 1.478 1.587 76° 58 ' 
* 5 8 T7 5TT 173 / 2 7 / 5 9 / 6 8 = 1 1.478 1.587 76° 58 ' 
* 3 4 T9 5 l T 371 / 2 7 / 5 9 / 7 2 = 1 1.478 1.633 79° 54 ' 
* 5 7 18 5TT 173 / 2 7 / 5 9 / 8 4 = 1 1.478 1.764 88° 34' 
* 3 7 12 331 533 / 1 9 / 4 3 / 5 6 = 1 1.504 1.717 83°59 ' 
T 5 7 422 264 / 2 4 / 5 6 / 5 6 = 1 1.528 1.528 70° 54 ' 
3 5 7 252 524 / 2 4 / 5 6 / 7 2 = 1 1.528 1.732 83° 44 ' 
1 2 4 422 562 / 2 4 / 5 6 / 8 0 = 1 1.528 1.826 90° 00 ' 
* 3 3 4 220 313 / 8 / 1 9 / 1 9 = 1 1.541 1.541 71 = 04 ' 
* í 1 6 220 33T / 8 / 1 9 / 2 7 = 1 1.541 1.837 90° 00 ' 
* í 3 8 131 5 l T / 1 1 / 2 7 / 3 6 = 1 1.567 1.809 86° 40 ' 
* 7 10 13 252 7T3 / 2 4 / 5 9 / 5 9 = 1 1.568 1.568 71° 24 ' 
* 5 5 T7 242 73T / 2 4 / 5 9 / 7 5 = 1 1.568 1.768 83° 54 ' 
* 2 TT 15 422 553 / 2 4 / 5 9 / 7 5 = 1 1.568 1.768 83° 54 ' 
* 1 8 17 242 73T / 2 4 / 5 9 / 8 3 = 1 1.568 1.860 90°00 ' 
* 1 2 15 420 55T / 2 0 / 5 1 / S T = 1 1.597 1.597 71 = 45 ' 
* T 7 T4 042 7 l T / 2 0 / 5 1 / S 9 = 1 1.597 1.718 79=10' 
* 5 TÖ TT 420 T55 / 2 0 / 5 1 / 5 9 = 1 1.597 1.718 79°10 ' 
* 3 7 14 042 711 / 2 0 / 5 1 / 6 7 = 1 1.597 1.830 86=25' 
* 1 1 2 l l T 220 / 3 / 8 / И = 1 1.633 1.915 90° 00 ' 
* 3 TÖ TT 133 7TT / 1 9 / 5 7 / S S = 1 1.638 1.717 77=00' 
* 7 9 т о 313 551 / Ï 9 / 5 1 / 5 6 = 1 1.638 1.717 77=00' 
* 1 4 15 33T 35T / 1 9 / 5 1 / 6 8 = 1 1.638 1.892 88°10 ' 
* 2 3 TS 33T 640 / 1 9 / 5 2 / 5 9 = 1 1.654 1.762 79=00' 
A KÉMIAI F.LEMEK EGYKRISTÁLYAINAK ELEKTRONDIFFRAKCIÓS VIZSGÁLATA 2 5 5 
3. Táblázat (folytatás) 
[u V w] Ai A i U ho к 2 /2 7?! : Л , : 7?3 a 
* 6 9 11 133 540 / 1 9 / 5 2 : / 5 9 = 1 1.654 1.762 79° 00 ' 
* 0 1 3 200 13T / 4 / П / П = 1 1.658 1.658 72° 27 ' 
* 5 9 12 331 624 / 1 9 / 5 6 / 5 9 = 1 1.717 1.762 75° 48 ' 
* 1- 6 15 331 642 / Ï 9 / 5 6 / 6 7 = 1 1.717 1.878 82° 57 ' 
* 8 9 11 313 462 / 1 9 / 5 6 / 7 5 = 1 1.717 1.987 90 00 ' 
* 5 7 14 042 731 / 2 0 / 5 9 / 5 9 = 1 1.718 1.718 7 3 ° 0 5 ' 
* T T7 420 371 / 2 0 / 5 9 / 7 5 = 1 1.718 1.936 86° 40 ' 
* 5 10 13 420 353 /20 / 5 9 / 7 5 = 1 1.718 1.936 86° 40' 
1 1 3 220 422 / 8 / 2 4 / 2 4 = 1 1.732 1.732 73° 13' 
* 3 11 12 133 73T / 1 9 / 5 9 / 6 8 = 1 1.762 1.892 81° 25 ' 
* 2 7 ТЗ 331 333 / 1 9 / 5 9 /72" = 1 1.762 1.947 84=52' 
* 1 5 8 3 l T T53 / П / 3 5 / 3 6 = 1 1.784 1.809 75=14' 
* 4 3 7 3TT 133 }Tï / 3 5 / 3 6 = 1 1.784 1.809 7 5 ° 1 4 ' 
* 2 3 5 3 l T 331 / П / 3 5 / 4 0 = 1 1.784 1.907 81° 12' 
* 2 5 5 022 311 / 8 / 2 7 / 3 5 = 1 1.837 2.092 90=00' 
0 2 3 400 264 / 1 6 / 5 6 / 5 6 = 1 1.871 1.871 74° 30' 
* 3 4 9 131 602 / П / 4 0 / 4 3 = 1 1.907 1.977 79=00' 
* 1 3 10 13T 520 / П / 4 0 / 5 Î = 1 1.907 2.153 90 00 ' 
* T 5 9 31T 333 / П / 4 3 / 5 2 = 1 1.977 2.174 87=22' 
* 1 1 8 220 53T / 8 / 3 5 / 3 5 = 1 2.092 2.092 76°10 ' 
* 4 5 5 022 331 / 8 / 3 5 / 3 5 = 1 2.092 2.092 76=10' 
* 2 3 TT 13T 7TT / 1 1 / 5 1 / 5 2 = 1 2.153 2.174 77=49' 
* 1 4 11 131 7 1 1 / Н / 5 1 / 5 6 = 1 2.153 2.256 82° 43 ' 
* 5 7 8 3TT 153 / П / 5 1 / 5 6 = 1 2.153 2.256 82° 43 ' 
* 3 Б 9 3TT 034 / П / 5 2 / 5 9 = 1 2.174 2.316 85° 12' 
1 3 3 022 520 /8 / 4 0 / 4 0 = 1 2.236 2.236 77° 05 ' 
* 2 3 TT 3 l T 452 / П / 5 6 / 5 9 = 1 2.256 2.316 80° 44 ' 
* 1 7 10 3 l T 264 / П / 5 6 / 5 9 = 1 2.256 2.316 80=44' 
* 4 5 11 131 713 / П / 5 9 / 6 8 = 1 2.316 2.486 87° 45 ' 
* 3 3 8 220 533 / 8 / 4 3 / 4 3 = 1 2.318 2.318 77° 33' 
* 5 5 6 220 333 / 8 / 4 3 / 5 1 = 1 2.318 2.525 90° 00 ' 
* 1 2 3 l l T 33T / 3 / 1 9 / 2 0 = 1 2.517 2.582 82° 23 ' 
* 2 7 7 022 711 / 8 / 5 1 / 5 9 = 1 2.525 2.716 90° 00 ' 
* 1 1 10 220 55T / 8 / 5 1 / 5 9 = 1 2.525 2.716 90=00' 
* 0 1 5 200 151 / 4 / 2 7 / 2 7 = 1 2.598 2.598 78=54' 
1 1 5 220 642 / 8 / 5 6 / 5 6 = 1 2.646 2.646 79=06' 
* 4 7 7 022 731 / 8 / 5 9 / 5 9 = 1 2.716 2.716 79° 23 ' 
2 5 6 Jlftl KOMRSKA, DALIBOR PEsiÁZ 
3. Táblázat (folytatás) 
[u V И>] A, k, h И
г
 к
г
 4 Rj : R, •R3 A 
* 5 5 8 2 2 0 5 3 3 / в / 5 9 / 5 9 = 1 : 2 . 7 1 6 2 . 7 1 6 79° 2 3 ' 
* 3 3 10 2 2 0 5 5 3 1 8 / 5 9 / 6 7 = 1 : 2 . 7 1 6 2 . 8 9 4 9 0 0 0 ' 
* 0 3 5 2 0 0 153 / 4 / 3 5 / 3 5 = 1 : 2 . 9 5 8 2 . 9 5 8 80' 16' 
* T 3 3 И Т 531 / 3 / 3 5 / 3 6 = 1 : 3 . 4 1 6 3 . 4 6 4 84° 2 4 ' 
* 0 T 7 2 0 0 17T / 4 / 5 1 / 5 1 = 1 : 3 .571 3 . 5 7 1 8 1 ° 5 7 ' 
* 0 3 7 2 0 0 173 / 4 / 5 9 /59" = 1 : 3 .841 3 .841 8 2 = 3 1 ' 
* 
2 3 5 I I I 35T / 3 / 5 1 / 5 2 = 1 : 4 . 1 2 3 4 . 1 6 3 8 5 ° 2 2 ' 
* 1 4 5 111 6 4 2 / 3 / 5 6 / 5 9 = 1 : 4 . 3 2 0 4 . 4 3 5 9 0 0 0 ' 
Az elektronmikroszkóp adataiból ismert „eszközkonstans" LÀ = 14,2 + 0,3 
mmÂ. (Az itt és a következő szövegben megadott hiba, az egyetlen megfigyelés való-
színű hibáját jelenti). Közönséges milliméteres skálát használva a fényképező leme-
zen a következő hosszúságokat mérjük: 
Rl = (7,1+0,2) mm, 
R2 = (17,7 + 0,2) mm, 
R3 = (18,3+0,2) mm (10) 
Ezek aránya: 
R1:R2:R3 = 1 : (2,49 ±0,08) : (2,58 ±0,08) 
(H) 
Az f . с. c. szerkezet reciprokrács-síkjaira 
adott táblázatban (2. táblázat) megtalálható, 
hogy a sugár az < 1 2 3=- irányok valame-
lyikével párhuzamos, amelyre a kiszámított 
arány 
R2:R2-.R3 = 1:2,517:2,582 
Az R 1 ; R2 bázis a képen balsodrású. Követ-
kezésképpen a beeső elektronnyaláb párhuza-
mos az < 1 2 3 = iránynak megfelelő (6) összefüggés 24 kombinációjának valamelyi-
kével. 
Az R4 és R2 vektorok végpontjaiban levő reflexiók Laue-indexei 111 és a 331. 
Eldöntendő, hogy milyen mértékben lehetünk biztosak abban, hogy a kép a 
reciprokrács {12 3} síkját reprezentálja és nem valamelyik más síkot, amelynek kö-
zel ugyanakkora R 1 : R 2 : R 3 hányadosa van. Szigorúan véve minden olyan Rl:R2:R3 
arányú reciprokrács-síkot figyelembe kell venni, amely a mért érték körüli bizonyta-
lansági határon belül esik. (Az a valószínűség, hogy a mért érték ezen az intervallu-
mon belül van, 0,997 körüli érték.) Véve a (11) összefüggésben levő valószínű hiba 
4,45-szörösét, az 1:2,13:2,22 aránytól az 1:2,85:2,94 arányig terjedő intervallumot 
5. ábra. Rézlemez diffrakciós képe. 
= Az [1 2 3] kristálytani irány 
megegyezik az elektronsugár irányával. 
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4. TÁBLÁZAT 
Legszorosabb illeszkedésű hatszöges (h.c.p) rács 
[u V w] hi ki h A2 Á2 4 R, : Л2 : R3 а 
0 0 1 lTO 100 / 3 2 / 3 2 У 32 = 1 1 1 6 0 00 ' 
2 4 1 102 T l 2 / 6 8 У 6 8 / 9 6 = 1 1 1 .188 72° 5 4 ' 
* 1 2 1 TlT TOI У 41 У 41 / 6 8 = 1 1 1 .288 80° 10' 
* 4 11 1 104 2 1 3 / 1 7 6 / 1 7 7 / 2 3 3 = 1 1 0 0 3 1.151 7 0 ° 0 8 " 
* 8 15 3 0 1 5 3 2 2 / 2 5 7 / 2 6 0 / 3 0 5 = 1 1 .006 1 .089 6 5 ° 4 8 " 
* 1 0 17 2 105 3 2 2 / 2 5 7 / 2 6 0 / 4 6 5 = 1 1 .006 1 .345 8 4 ° 1 4 " 
* 5 17 1 105 3 1 2 / 2 5 7 / 2 6 0 / 4 9 7 = 1 1 .006 1.391 8 7 ° 4 7 ' 
* 9 14 1 321 2T5 / 2 3 3 / 2 4 0 / 2 5 7 = 1 1 .015 1 .050 6 2 ° 5 0 " 
* 3 13 4 311 1 1 4 / 2 3 3 / 2 4 0 / 2 5 3 = 1 1 .015 1.231 7 5 - 1 8 ' 
* 3 5 4 . 112 2 2 T / Т 3 2 У'Т37 / 2 3 3 = 1 1 .019 1 .329 8 2 ° 1 8 " 
* 3 7 1 2T1 1 0 3 / 1 0 5 / и з / Т 7 6 = 1 1 .037 1 .295 7 8 - 5 3 " 
6 16 1 2 1 4 3 1 2 / 2 4 0 / 2 6 0 / 3 5 6 = 1 1.041 1 .218 7 3 - 1 5 " 
6 14 5 114 3 2 2 / 2 4 0 / 2 6 0 / 4 5 2 = 1 1 .041 1 .372 8 4 ° 2 9 " 
* 2 5 1 3TT 0 1 3 / 2 3 3 / 2 5 7 / 3 6 8 = 1 1 .050 1.257 75° 34 ' 
* 5 16 1 3T1 105 / 2 3 3 / 2 5 7 / 4 2 0 = 1 1 .050 1 .343 8 Г 4 7 " 
* 11 15 3 32T 0 1 3 / 2 3 3 / 2 5 7 / 4 3 2 = 1 1 .050 1 .362 8 3 - 1 2 " 
* 5 11 4 223 3TT / 2 0 9 / 2 3 3 / 2 4 0 = 1 1 .056 1 .072 6 2 - 4 6 ' 
* 4 9 6 0 2 3 3 2 T / 2 0 9 / 2 3 3 / 3 2 4 = 1 1 .056 1 .245 74° 30" 
* 8 9 6 0 2 3 3 2 1 / 2 0 9 / 2 3 3 / 4 3 2 = 1 1 .056 1 .438 8 8 ° 4 2 " 
* 5 15 1 310 1 0 3 У 2 2 4 / 2 5 7 / Ш = 1 1.071 1 .197 7 0 - 3 1 " 
* 10 15 2 320 1 0 3 / 2 2 4 / 2 5 7 / 3 5 3 = 1 1.071 1 .255 74° 3 2 ' 
* 5 15 3 3T0 0 1 3 / 2 2 4 / 2 5 7 / 4 4 9 = 1 1 .071 1 .416 8 6 - 1 1 ' 
* 3 14 2 2 0 3 2T4 У209 / 2 4 0 / 4 2 5 = 1 1 .072 1 .426 8 6 - 5 6 ' 
* 1 6 2 0 1 3 2 1 2 / И з УТ32 / Т 3 7 = 1 1 .081 1.101 6 3 - 4 6 ' 
* 3 8 1 103 2 1 2 / Т Т з / Ш / 2 3 3 = 1 1.081 1 .436 87° 11 ' 
* 3 6 1 2T0 1 0 3 / 9 6 / Т Т з / Т Т з = 1 1 .085 1 .085 6 2 - 3 3 " 
* 3 6 2 2T0 0 1 3 / 9 6 / Т Т з / 2 0 9 = 1 1 .085 1 .475 9 0 - 0 0 " 
* 3 9 4 TT3 2 2 3 / Т 7 7 / 2 0 9 / 2 2 4 = 1 1 .087 1 .125 6 5 - 0 6 " 
* 3 12 2 213 2 0 3 / 1 7 7 / 2 0 9 / 3 5 6 = 1 1 .087 1 .418 8 5 - 3 2 ' 
* 8 11 2 T04 2 2 3 / 1 7 6 / 2 0 9 / 2 3 3 = 1 1 . 0 9 0 1 .151 66° 3 9 ' 
* 1 7 2 1T3 20T / и з / Т 3 7 / 2 4 0 = 1 1.101 1 .457 8 7 ° 4 2 " 
* 3 13 2 2 0 3 1T5 / 2 0 9 / 2 5 7 / 2 6 0 = 1 1 .109 1 .115 63° 3 7 ' 
* 2 9 6 0 2 3 3 2 2 / 2 0 9 / 2 6 0 / 2 9 7 = 1 1 .115 1 .192 6 8 - 2 1 " 
* 7 13 4 223 3T2 / 2 0 9 / 2 6 0 / 3 2 Î = 1 1 .115 1 .239 7 Г 2 9 ' 
* 9 10 6 2 0 3 2 3 2 / 2 0 9 / 2 6 0 / 4 2 5 = 1 1 .115 1 .426 84° 3 5 ' 
8 12 1 T l 4 3 2 0 / 1 7 6 / 2 2 4 / 2 4 0 = 1 1 .128 1 .168 6 6 - 1 4 ' 
2 5 8 Jlftl KOMRSKA, DALIBOR PEsiÁZ 
4. Táblázat (folytatás) 
[íí V »'] A l A l / l h2 кг /г Ry -R. -- R3 а 
8 12 3 014 320 / 1 7 6 / 2 2 4 / 3 6 8 = 1 1.128 1.446 85° 23 ' 
* 0 1 1 100 OIT / 3 2 / 4 1 / 4 1 = 1 1.132 1.132 63° 47 ' 
* 1 8 2 20T 014 / 1 3 7 / Ï 7 6 / 1 7 7 = 1 1.133 1.137 64° 02 ' 
* 1 9 2 201 1T4 / Ï 3 7 / 1 7 6 / 3 0 5 = 1 1.133 1.492 88°31 ' 
* 2 7 4 2 0 Ï T23 /Т37 / 1 7 7 / 2 6 0 = 1 1.137 1.378 80° 0 1 ' 
* 1 3 4 T l l 221 / 1 0 5 / Î 3 7 / 2 2 4 = 1 1.142 1.461 85°42 ' 
* 7 12 3 014 32T / 1 7 6 / 2 3 3 / 3 0 5 = 1 1.151 1.316 75°07 ' 
* 9 13 1 T l 3 321 / 1 7 6 / 2 3 3 / 3 2 Î = 1 1.151 1.351 77°27 ' 
* 5 13 2 T14 311 / 1 7 6 / 2 3 3 / 3 5 3 = 1 1.151 1.416 82=03' 
6 10 1 2T2 T l 4 / Î 3 2 / Î 7 6 / 2 6 0 = 1 1.155 1.403 80° 56 ' 
* 1 2 4 2T0 02T / 9 6 / 1 3 7 / 2 3 3 = 1 1.195 1.558 90° 00 ' 
* 8 13 1 2 Ï 3 115 / Ï 7 7 / 2 5 7 / 2 6 0 = 1 1.205 1.212 65°56 ' 
* 10 11 4 T23 322 / 1 7 7 / 2 6 0 / 3 5 3 = 1 1.212 1.412 7 8 ° 4 3 ' 
* 4 11 5 113 322 / 1 7 7 / 2 6 0 / 4 2 5 = 1 1.212 1.550 88° 24 ' 
2 12 3 014 312 / 1 7 6 / 2 6 0 / 3 2 4 = 1 1.215 1.357 74 49 ' 
10 14 1 T l 4 322 / 1 7 6 / 2 6 0 / 4 2 0 = 1 1 .2 : 1 54515 87° 51 ' 
* 3 5 1 T l 2 211 / 6 8 / 1 0 5 / И З = 1 1.243 1.289 69°12 ' 
* 1 4 2 012 2 l T / 6 8 / Ю 5 / Т 3 7 = 1 1.243 1.419 77 42 ' 
* 3 9 1 T03 2T3 / И з / 1 7 7 / 2 2 4 = 1 1.252 1.408 76° 30' 
* 1 7 4 172 223 / Î 3 2 / 2 0 9 / 2 3 3 = 1 1.258 1.329 71 = 0 2 ' 
* 3 10 2 2 Í 2 203 / 1 3 2 / 2 0 9 / 2 5 7 = 1 1.258 1.395 75=21' 
* 2 3 6 02T 320 / 1 3 7 / 2 2 4 / 2 9 7 = 1 1.279 1.472 79е 28 ' 
* 1 3 1 10T T l 2 / 4 1 / 6 8 /T Ï Ï 5 = 1 1.288 1.600 87° 50 ' 
* 5 8 2 211 014 / 1 0 5 / Т 7 6 / 2 0 9 = 1 1.295 1.411 74° 39 ' 
* 4 9 1 211 104 / 1 0 5 / Т 7 6 / 2 5 7 = 1 1.295 1.564 84° 56 ' 
* 1 4 6 221 2 l T / Т 3 7 / 2 3 3 / 3 2 4 = 1 1.304 1.538 82° 36 ' 
* 9 10 2 221 2T4 / 1 3 7 / 2 4 0 / 2 5 7 = 1 1.324 1.370 70° 4 1 ' 
* 2 9 4 201 T24 / Т 3 7 / 2 4 0 / 3 0 5 = 1 1.324 1.492 78=33 ' 
8 10 3 212 T24 / Ш / 2 4 0 / 3 2 4 = 1 1.348 1.567 82°15 ' 
4 8 1 210 104 / 9 6 / 1 7 6 / 1 7 6 = 1 1.354 1.354 68° 20 ' 
* 6 9 A 103 2 2 3 / и з / 2 0 9 / 2 2 4 = 1 1.360 1.408 7 1 ° 2 4 ' 
* 1 11 2 201 115 / 1 3 7 / 2 5 7 / 3 6 8 = 1 1.370 1.639 86° 02 ' 
* 3 5 6 201 T32 / Î 3 7 / 2 6 0 / 2 9 7 = 1 1.378 1.472 74° 38 ' 
4 6 1 T l 2 212 / 6 8 / Т 3 2 / 1 7 6 = 1 1.393 1.609 82° 4 3 ' 
* 7 12 1 212 115 / 1 3 2 / 2 5 7 / 3 0 5 = 1 1.395 1.520 76° 4 9 ' 
* 2 3 1 013 320 / И з / 2 2 4 / 3 0 5 = 1 1.408 1.643 84° 14' 
* 5 6 4 2TT 023 / 1 0 5 / 2 0 9 / 2 6 0 = 1 1.411 1.574 79° 30 ' 
A KÉMIAI F.LEMEK EGYKRISTÁLYAINAK ELEKTRONDIFFRAKCIÓS VIZSGÁLATA 2 5 9 
4. Táblázat (folytatás) 
[и V и ] A, A i Л л2 А2 /2 : Л , : /С а 
* 1 5 2 1 Ï2 20Т / 6 8 / Í 3 7 / 1 7 7 = 1 1.419 1.613 810 40' 
* 7 10 1 Ш 321 / П з / 2 3 3 / 2 4 0 = 1 1.436 1.457 70° 56, 
* 5 9 3 013 32Т / П з / 2 3 3 / 2 6 0 = 1 1.436 1.517 74° 38' 
* 2 9 3 013 з и / П з / 2 3 3 / 3 2 4 = 1 1.436 1.693 86°07' 
0 2 1 100 012 / 3 2 / б ! / 6 8 = 1 1.458 1.458 69°56 ' 
* 3 6 4 210 023 / 9 6 / 2 0 9 / 3 0 5 = 1 1.475 1.782 90° 00' 
* 1 9 3 013 312 / П з / 2 6 0 / 2 9 7 = 1 1.517 1.621 77° 11' 
* 8 11 1 п з 322 / П з / 2 6 0 / 3 2 1 = 1 1.517 1.685 81° 17' 
* 5 11 2 Т13 312 / П з / 2 6 0 / 3 5 3 = 1 1.517 1.767 86° 39' 
* 1 2 2 OIT 210 / 4 1 / 9 6 / / 3 7 = 1 1.530 1.828 90е 00' 
* 5 11 1 211 105 / Ю 5 / 2 5 7 / 3 5 6 = 1 1.564 1.841 88°57 ' 
* 2 7 1 T02 2ТЗ / 6 8 /Т77 / 2 3 3 = 1 1.613 1.851 86° 52' 
1 2 0 002 210 / 3 6 / 9 6 / Ï 3 2 = 1 1.633 1.915 90=00' 
* 5 10 1 2T0 105 / 9 6 / 2 5 7 (Ï5Ï = 1 1.636 1.636 72° 12' 
* 5 10 2 2T0 015 / 9 6 / 257 / 3 5 3 = 1 1.636 1.918 90=00' 
* 1 4 1 ЮТ Т13 / 4 / / П з / 1 3 2 = 1 1.660 1.794 80=42' 
* 4 7 2 102 223 / 6 8 / 2 0 9 / 2 3 3 = 1 1.753 1.851 79=22' 
* 2 3 2 ЮТ Т22 / 4 1 / 1 3 2 / Î 3 7 = 1 1.794 1.828 75=50' 
* 0 1 2 100 Т2Т / 3 2 /105 / Î 3 7 = 1 1.811 2.069 90е 00' 
4 6 3 012 320 / 6 8 / 2 2 4 / 2 6 0 = 1 1.815 1.955 82=33' 
* 1 6 3 012 31Т / 6 8 / 2 3 3 / 2 9 7 = 1 1.851 2.090 89=05' 
* 0 3 1 100 013 / 3 2 / П з / П з = 1 1.879 1.879 74= 34' 
2 8 1 Т02 2Т4 / 6 8 / 2 4 0 / 2 6 0 = 1 1.879 1.955 79° 10' 
* 0 1 0 ООТ ТОО / 9 / 3 2 / 4 Ï = 1 1.886 2.134 90=00' 
* 1 5 1 
ЮТ 
ш 
/ 4 1 / 1 7 6 / 1 7 7 = 1 2.072 2.078 76=23' 
* 3 5 2 l T l 203 / 4 1 / 2 0 9 / 2 4 0 = 1 2.258 2.419 86=54' 
* 2 3 3 OIT 320 V 41 / 2 2 4 / 2 3 3 = 1 2.337 2.384 80=23' 
0 4 1 100 013 / 3 2 / 1 7 6 / 1 7 6 = 1 2.345 2.345 77=41' 
* 0 3 2 100 Ï 2 3 / 3 2 / Ï 7 7 / 2 0 9 = 1 2.352 2.556 90=00' 
* 5 6 1 T U 214 / 4 1 / 2 4 0 / 2 5 7 = 1 2.419 2.504 83=03' 
* 3 4 3 ю т 232 / 4 / / 2 6 0 / 2 9 7 = 1 2.518 2.691 88=53' 
* 1 1 3 lTO 21Т / 3 2 / 2 3 3 / 2 3 3 = 1 2.698 2.698 79°19 ' 
* 0 5 1 100 013 / 3 2 / 2 5 7 / 2 5 7 = 1 2.834 2.834 79=50' 
2 2 3 п о 212 / 3 2 / 2 6 0 / 2 6 0 = 1 2.850 2.850 79=54' 
* 1 3 0 ООТ 310 / 9 / 2 2 4 / 2 3 3 = 1 4.989 5.088 90=00' 
2 6 0 Jlftl K O M R S K A , DALIBOR PEsiÁZ 
321 220 121 022 123 
211 Ï10 0l"l 112 
• • • • • • • • • • • • 
202 101 000 101 202 
ÏÎ2 0Î1 110 2ÎÎ 
123 122 Ü l 220 32Í 
[111] R, R2 R3 • 1.1.1 
422 411 4 0 0 411 422 
222 211 200 211 222 
022 011 000 oil 022 
222 ni 200 2Ï1 222 
422 411 400 411 422 
[011 ] Rj : R2 :R3 » 1 • 1414 1.732 
613 602 SÏÎ 620 631 
312 30Î 310 321 
: : : : : : : : : 
4 0 0 310 220 130 040 
3Ï0 200 110 020 130 
• • • • 
• • 4 • » • • • • 
220 110 ООО 110 220 
130 020 1Î0 200 310 
040 130 220 3Ï0 400 
[001] R,:R2R3*1:1: 1414 
152 242 332 422 512 
031 121 211 30Î 
2 2 0 110 ООО 1Ï0 220 
301 211 121 031 
?Î2 422 332 242 152 
[113] R, R2.R3 = 1 1.732 : 1732 
4 4 2 242 042 24 2 4 4 2 
321 121 121 321 
022 011 000 011 022 
321 310 301 312 
631 620 611 602 613 
4 0 0 200 000 200 400 
321 121 121 321 
4 4 2 242 042 242 4 4 2 
[133 ] R.:R2R3 ' 1:2 236 : 2.236 [012] R, R2 R3 * 1:1.225 1.225 
A tér-centrált köbös (b. с. c.) szerkezet tizenkét legsűrűbben 
betöltött reciprokrács-síkjának képe. 
a k é m i a i e l e m e k e g y k r i s t á l y a i n a k e l e k t r o n d i f f r a k c i ó s v i z s g á l a t a 
(Folytatás) 
264 354 444 534 624 
• • • 
042 132 222 312 402 
220 110 000 110 220 
402 312 220 132 042 
624 534 444 354 264 
[ 112] /?, R2 R3 = 1 •• 2 . 4 4 9 2.646 
372 462 552 642 732 
141 231 321 411 
220 1Ю 000 110 220 
411 321 231 141 
[115] R,:R2 R3 ' 1 : 2 . 6 4 6 : 2 . 6 4 6 
• • • • • • • 
804 813 822 831 840 
• • • • • • • 
620 431 242 053 264 
• • 
501 
• 
310 
• • • • 
121 132 343 413 402 411 420 431 
• • . @ * • • 
422 211 000 211 422 
• • • 
343 Ï32 
• • 
121 310 
• • 
501 
022 011" 000 011 022 
• • • • • • • 
264 053 242 431 620 
• • • • • 
• 
431 420 411 402 413 
[135] R1 R2 R3 • 7 7 : 1 291 [122] R J • R2 ' R3 -1-3 .162 
• • • 
462 
• 
262 
• • 
062 262 
• • • 
462 
376 466 556 646 736 
431 231 031" 23Ï 431" • • • • • • • • • 
143 233 323 413 
• 
400 200 000 200 400 
• • • • • 
• • • • • • 220 1Ю 000 1Î0 220 
431 231 031 231 431 
• • • • • • • • 
462 262 062 262 462 413' 323 233 Í43 
[013] r R2 R3 - 7 : 1561 : 1.871 [335] RVR2 R3 ' 1 3317 . 3 317 
JIRI KOMRSKA, DALI BOR PEÜÁZ 
511 400 311 222 133 
311 200 W 022 
222 "111 ООО 111 222 
022 111 200 31Ï 
133 222 311 400 511 
1011] Rp.RfBj = 1:1:1.155 
440 240 040 240 440 
420 220 020 •220 420 
400 200 000 200 400 
420 220 020 220 420 
440 240 040 240 440 
[001] R,:R2:R3 = 1:1:1.414 
264 044 224 404 624 
• • » • 
242 022 202 422 
« • • • 
440 220 000 220 440 
422 202 022 242 
• • • • • 
624 404 224 044 264 
622 "531 440 351 262 
462 262 062 262 462 
402 311 220 131 042 331 131" 131" 33Í 
222 111 000 111 222 400 200 000 200 400 
042 131 220 311 402 331 131 131 331 
262 351 440 531 622 
462 262 062 26? 462 
112] R,: R2: Rs -= 1 : 1.633:1.915 10131 R,:RPR3 = 1:1.658:1.658 
• • • 
» • 
840 751 '66? 
» • • • 
511 420 331 242 
222 111 0 0 0 111 222 
242 331 420 511 
[111] Rj R R, -111 [123] Rj :R2 :R3 = 1: 2.517: 2582 
A lapcentrált köbös (f. с. с.) szerkezet tizenkét legsűrűbben 
betöltött reciprokrács-síkjának képe. 
A KÉMIAI F.LEMEK EGYKRISTÁLYAINAK ELEKTRONDIFFRAKCIÓS V I Z S G Á L A T A 2 6 3 
(Folytatás) 
• • • • • • » 
484 284 084 284 484 • • • • • • 
082 262 442 622 802 
• • • • » 
isi 13Í 31Ï 5ÎÎ 
442 242 042 242 442 
• • • • • • 
440 220 000 220 440 
400 200 000 200 400 
SÍI 311 131 151 
802 622 442 262 082 ц
г
 y » 042 242 442 
[114] R, R2 R3 - 1:1.173 1173 1012] R, R2 R3 = 1 2236 2449 
626 604 622 640 662 
335 313 311 331 353 
264 353 442 531 620 7Í1 
044 022 000 022 044 333 222 111 000 111 222 333 
353 331 311 313 335 
4102 2102 0102 2102 4102 
351 151 151 351 
400 200 000 200 400 
711 620 531 442 353 264 
662 640 622 604 626 
[233] R, -R2 R3 1:1173 :1.541 [134 1 R, :R? :R3 ' 1 3 416 3.464 
086 '266 446 626 806 
• • « • • 
153 133 313 513 
• • • í • * • 
4 4 0 220 000 220 440 
• * • • • 
513 Ü3 133 153 
• • 351 151 l5l 351 
10151 R, R2 R3 • 1 2598 2598 1334 1 R1 R2 R3 * 1 1541 1541 
2 6 4 JIRI KOMRSKA, DALI BOR PEÜÁZ 
511 400 3lT 222 Î33 
311 200 M 022 
222 ífl 000 111 222 
022 111 200 311 
133 222 311 400 511 
[011] Rí R2 R3 • 11 1.155 
622 531 440 351 262 
X X • X X К 
402 311 220 Ï3Ï 042 
• X x x X 
Й2 111 000 111 222 
042 131 220 311 402 
• X • • • X 
262 351 44 0 531 622 
[1121 R, :R2 R3 =7 • 1.633 : 1.915 
462 262 062 262 462 
331 131 131 331 
400 200 000 200 400 
331 Î31 131 331 
• • • • • 
264 044 224 404 624 
242 022 202 422 
• • ® • • 
440 220 000 220 440 
422 202 022 ' 242 
624 404 Й 4 264 
462 262 062 262 46a . 
• • • • • 
1013] R1 R2:R3 = 1 1658 1 658 [111] R1 R2 : R3 = 1 7 7 
• X X • • X 
840 751 662 
• • • . • • 
•X • , , 800 620 440 260 080 
511 420 331 242 
• • • • • • • 
620 400 220 040 260 
222 ÏÎ1 000 111 222 440 220 
® 000 220 440 
X X X X a • X 
260 040 220 400 620 
• X X X X X X X X X 
242 331 420 511 X X X X X X X 
080 260 440 620 800 
X X X X • X X 
[123] R, R2 :R3 .= 1 • 2.517 2.582 [001] R,:R 
г
 R3 1 : 1 7.474 
A gyémánt szerkezet tizenkét legsűrűbben betöltött reciprokrács-síkjának képe. 
A KÉMIAI ELEMEK EGYKRISTÁLYAINAK ELEKTRONDIFFRAKCIÓS VIZSGÁLATA 
(Folytatás) 
К * 
353 442 531 620 
x • • У • • • 
222 ÎÎ1 000 Hí 222 
840 551 262 173 484 
711 420 Ï3Î 242 553 
553 242 131 420 711 
626 604 6 2 2 640 662 
• • • • • 
335 313 3Ü 331 353 
082 262 442 622 802 
• • • • • • 
Î5Î 131" 311 511 
440 220 000 220 4 4 0 044 022 0 0 0 022 044 
511 3Ï1 131 151 353 331 311 313 335 
802 622 442 262 082 * Л ^ g * 2 g * 4 g*j6 
11141 R, R2R3 = 7 1173 1173 [ 233] R,-R2 R3 - 7 1.173 1.541 
4102 2Ю2 0102 2Ю2 4102 
351 151 151 351 
У • X ® X • X 
400 200 000 200 400 
620 531 442 353 
1134] R,:R2 R3 • 1-3416 •• 3.464 [015] R, R2:R3 = 1 • 2.598 2 598 
• • • • • • • • 
351 151 151 351 
086 266 4 46 626 806 
153 133 313 513 
X • • X • 
622 311 000 31Ï 622 440 220 0 0 0 220 440 
513 313 133 153 
484 173 262 551 840 
[125] R, R2 R3 - 7 . 7 : 1348 [334] R, : R2 :R3 = 7 : 1541: 1.541 
Fizikai Fo lyó ira t X X / 3 
2 6 6 Jlftl KOMRSKA, D A L I B O R PEsiÁZ 
202 201200 Mi Ж 
102 Ï01100 iOÎ 102 
002001 ООО 001 002 
102101 Ю0101 102 
202 Ml 200 201 202 
130 020 110 200 310 
120 ОЮ 100 2Î0 
220 110 ООО 110 220 
210 100 010 120 
зю 200 ira 020 130 
[0Ю1 /?, :R2:R3 = 1 :1.886:2.134 Í001] R, Яг :R3 ' 1:1:1 
322 222 122 022 122 024 113 202 311 420 
211 Iii 011 111" ' 1 7 3 0 Î 2 ' 5га 321 
122 022 122 222 322 
212 112 012 112 
112 012 112 212 
200 100 ООО 100 200 222 111 ООО Î1Î 222 
X • • X • • 
111 oil 111 211 321 210 rai 012 123 
420 311 202 113 024 
[011] R, : R2 :R3 - 1: 7.132 :1.132 [ 121] R, : R2 : R3 = 1:1 : 1.288 
324 224 124 024 124 312 311 310 31Í 312 
200 100 000 100 200 002 001000 001002 
"124 024 124 224 324 312 3T1 310 311 312 
[021] R, :R2:R3* 1:1Л58 7.458 [130] R, :R2 R3 * 1 Z.989 : 5-088 
A hatszöges (h. p. c.) szerkezet tizenkét legsűrűbben betöltött 
reciprokrács-síkjának képe. 
A KÉMIAI F.LEMEK EGYKRISTÁLYAINAK ELEKTRONDIFFRAKCIÓS VIZSGÁLATA 2 6 7 
(Folytatás) 
• • 
«22 323 22« 
X • _ 
Ï25 026 
• 
• • • 
442 
• 
3«2 
• 
2« 2 
• 
i«2 
• 
0«2 
• » 
• • 
310 211 112 
• • 
013 11« 
• 321" 221 121 021 121 
202 
• 
101 
® 000 101 202 
« • • • 
200 100 000 100 200 
• » 
• • 
ÏÏ« 013 112 211 310 
• 
• X • 
121 
• 
021 121 221 321 
- • 
0 Î 6 155 25« 323 «52 
• 
[131] ff, : R2 3- 1 1288 1600 [0121 R1 : R2 R3 " 1.1811 2069 
326 226 126 026 126 «2« «22 «20 «22 «2« 
213 113 013 113 51« 512 210 5i2 51« 
200 Ï00 000 100 200 
• • 
00« 002 000 005 00« 
• 
• • M • • к • 
1Î3 0l3 1Í3 213 
• 
21« 212 210 2Î5 21« 
• 
• • 
[031] R1 R2 R3 = 1 1829 1829 [120] R, R2 R3 = 11633 1915 
«02 «11 
• 
«20 
• * 
«31 ««2 
-
• • 
420 325 22« 126 
512 501 210 221 232 • • 
312 210 112 01« 
• 
022 011 
® 000 Oil 022 
« • • 
20« 102 000 102 204 
232 221 210 201 212 
- 01«, 112 210 312 
H • • • • 
• • 
126 
• 
224 352 «5o 
[122 ] Rj R, R3 = 1 .1.530 1828 [241] Rr R3 =• 7 1 1188 
2 6 8 JIRI KOMRSKA, DALIBOR PF.NÁZ 
kapjuk az Ri IR2 '. arányra, amely a 2. táblázatban adott 18 reciprokrács-síkot 
foglal magába, ({1 4 ll}-től a {3 3 10}-ig). Ezen rács-síkok legtöbbje azonban az 
ismert LÀ eszközkonstans alapján eliminálható: a (4) összefüggés szerint. 
УЖ+W+Tf = ff -G 
Helyettesítve itt a (10) összefüggést, a réz rácsparaméterét aCu = 3,615 Â és L = 
(14,2 + 0,3) m m i azt kapjuk, hogy 
У hl + kf+lf = / 3 , 2 7 + 0 ,40 
M+kf+Ti = /20.3+1.2 (12) 
УЖ+kf+Ti = /21,7 + 1,2 
A (12) összefüggés értékeiből mindenekelőtt következik, hogy a táblázat terjedelme 
elegendő az adot t kép interpretációjához. (A 2. táblázat magábafoglal minden re-
ciprokrács-síkot, amelyre 
УЖ+Щ+Ц, У hf+kí+П =S / 6 4 
lásd 4. pont). 
A (12) összefüggésnek a 2. táblázat 4. oszlopában szereplő négyzetgyökök össze-
hasonlításával azt kapjuk, hogy a 18 reciprokrács-síkból 16 eliminálható; csak a 
{0 1 2} és az {1 2 3} síkok rendelkeznek olyan négyzetgyökökkel a 4. oszlopban, 
amelyek a (12)-ben szereplő értékek bizonytalansági határa által meghatározott in-
tervallumon belül esnek. (Most ismét a (12)-ben szereplő valószínű hibák 4,45-
szerese veendő.) A {0 1 2}- és az {12 3} reciprokrács-síkokból az {1 2 3} sík előny-
ben részesül, mert 
(i) a (11) összefüggésnek megfelelő mért arány jobban egyezik az {1 2 3} sík 
arányával, mint a {0 1 2} síknál, 
(ii) {0 1 2} sík kétdimenziós rácsa derékszögű a = 90°, míg az 5. ábrán szereplő 
rácskép nyilvánvalóan nem derékszögű. Tehát egyértelműen következtethetünk arra, 
hogy az 5. ábra diffrakciós képe az / . с. c. szerkezet {12 3} reciprokrács-síkjainak 
egyikét reprezentálja. 
Köszönetnyilvánítás 
A szerzők megköszönik Z. Kucerovának és J. Táborskának a táblázatok kiszámításában és 
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Leon Lederman and Joseph Weneser, Co-ordinators. Nuclear and Particle Physics Annual-
Volume 1. 1967. Gordon and Breach, Science Publishers, New York, London, Paris. 
„A fizikai kutatás terebélyesedésével és fokozott specializálódásával egyidejűleg ennek meg-
felelően növekedett a kibocsátott preprintek és folyóiratcikkek mennyisége is. Olyannyira, hogy a 
fizikus úgy érzi : egyre reménytelenebb, hogy megkíséreljen egymaga lépést tartani az új fejlemények-
kel a fizika egész területén; ez különösképpen a saját szakterületétől távoleső területekre áll. Annál 
inkább fájdalmas ez, mivel a fizikát a legtöbben a tárgy egésze iránt érzett érdeklődésből válasz-
tottuk, nem pedig azért, hogy pusztán egy szűk szakterület munkásai legyünk; amellett kézenfekvő 
a gyanú, hogy az irodalom hatalmas mennyisége egyre inkább elrejti előlünk az igazán érdekes 
irányzatokat és fejleményeket." 
A fent megnevezett kötet „koordinátorainak" előszavából vett ezen idézet kétségkívül vissz-
hangot kelt a fizika minden művelőjében, kiknek az itt vázolt probléma nagyon is elevenükbe vág. 
Az orvoslást célzó kezdeményezést csak üdvözölhetjük. A kötet „kolumnistái" kiemelkedő részecs-
kefizikusok és magfizikusok; kéthavonta kibocsátott kommentárjaikban a folyó irodalomban 
megjelent, számukra legfontosabbnak látszó munkákról mondják el véleményüket. A szerkesztők 
szándéka szerint ezek a cikkek azzal kívánnak segíteni, hogy megmutatják a fejlődés irányát. A cik-
kek rövidek (a leghosszabbnak a terjedelme sem haladja meg a hét oldalt) és bevezető jellegűek ; 
a specialistákon kívül a fizika más területein dolgozókhoz és az oktatással foglalkozókhoz is szól-
nak. 
A kezdeményezés valóban új. Teljesen igazságtalan volna a tréfa, hogy a kötetben egybegyűj-
tött összefoglaló cikkek csak még növelik az irodalom amúgy is megemészthetetlen halmazát. 
Ellenkezőleg: a kitűnő tollú szerzők világosan és egyszerű útbaigazításukkal segítenek megtalálni, 
ami az irodalomban lényeges. A remény, hogy ez a kezdeményezés elősegíti majd, hogy a fizika 
hagyományos egysége bizonyos mértékig helyreálljon, mindenképpen jogosnak látszik. 
F. E. Low a tér, a töltés és az idő tükrözési szimmetriáiról s azok sérüléseiről ír; felidézi a 
T — 0 paradoxont, Lee és Yang feltevését és javaslatát, Wu kísérletét, végül а К2-*л* +ж~ bomlási 
mód (CP sértés) kimutatását Christenson és társai által. V. L. Fitch egyik írásában az р—л* + n~ + 
+ 7i° bomlás töltésaszimmetriájára kapott ellentmondó eredményeket ismerteti, másik cikke a 
ЛТ és Л7 mezonok л*л~, ill. л"л" bomlási amplitúdóinak viszonyára vonatkozó mérésekről számol 
be, melyek a szupergyenge CP sértő kölcsönhatás feltevésének tarthatatlanságát mutatják. Leír to-
vábbá Fitch néhány kísérletet, melyek a korábbinál nagyobb pontossággal mutatják az idötükrözési 
invariancia teljesülését a béta-bomlásban, a semleges kaon л/zv bomlásában és а Л"->л~ +p b o m -
lásban. Foglalkozik Fitch a neutron elektromos dipólmomentumának két ú j mérésével ( + 0 m o -
mentum annak jele, hogy mind a tér-, mind az idötükrözési invariancia sérül). Ramsay és társainak 
( — 2 + 3) 10~гге cm-es, valamint Shull és Nathans ( + 2 ,4±3,9) 10~22e cm-es eredménye a neutron 
elektromos dipólmomentumára új korlátot ad, és valószínűsíti, hogy а К
г
 — л*+л~ bomlási mód 
sem maximális elmg. CP sértés, sem pedig egy saját elektromos dipólmomentummal rendelkező 
W részecske feltételezésével nem magyarázható. S. Treiman ugyancsak a CP sértés helyzetéről ad 
áttekintést. L. B. Okim a paritás-sértő magerőkre vonatkozóan elvégzett és javasolt kísérleteket 
tárgyalja. 
Több cikk csoportosul a részecskék elemi vagy összetett voltának kérdése köré. L. Van Hove 
azokat a bomlási valószínűségekre (ю° — л" + у) és hatáskeresztmetszetekre (pp, лр. Kp, Kn stb.) 
vonatkozó eredményeket foglalja össze, amelyek a kvarkoknak mint a hadronok elemi építőkövei-
nek feltételezése alapján az additív közelítésben következnek; ott, ahol adatok állnak rendelkezésre, 
a kvark-modell következményei jól egyeznek a tényekkel. „Kvark-vadászat" című cikkében L. Leder-
man a Föld kérgét alkotó anyagok fiziko-kémiai analízisének, gyorsítós (CERN és Brookhaven), 
valamint kozmikus sugárzási méréseknek — mindeddig negatív — eredményeit ismerteti. F. E. Low 
„Elementaritás" c. cikkei közül az elsőben arról ír, miként lehet különbséget tenni elemi és össze-
tett részecskék között Regge szerint. A másodikban a Chew-Frautschi bootstrap ( = csizma-húzó) 
feltevés megfogalmazását tárgyalja a Regge-trajektóriák elmélete keretében és a feltevés verifikálását 
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célzó munkákról ír; a kvarkok és a bootstrap hipotézis viszonyát, valamint a lokális á ramok, ill. 
térmennyiségek létezésének lehetőségét taglalja. A Gell-Mann átal — a kvark-modell sugalmazását 
követve — feltételezett áram-kommutátorok és a PCAC ( = részlegesen megmaradó axiáláram) 
hipotézis következményeit (Adler, Weisberger és Weinberg munkáit) S. Treimati cikke tekinti át. 
A Regge-pólusok kérdésköréből G. F. Chew a különböző tömegű részecskék reakcióit ragadja 
ki és ismerteti Mandelstam feltevését a ,,leány"-trajektóriák végtelen sorozatának létezéséről; 
beszámol Freedman és Wong vizsgálatairól, melyek szerint a Bethe—Salpeter-egyenlet Domokos 
és Surányi, valamint Toller által felismert speciális szimmetriája éppen a Mandelstamtól feltételezett 
mechanizmushoz vezet. Chew egy másik cikkének tárgya a Regge-képlet zérushelyei. Cikket szentel 
ezen kívül a Pomerancsuk-trajektóriával összefüggő problémáknak. Végül tárgyalja a pion hely-
zetét a hadron-hierarchiában. M . Goldberger a Regge-elmélet egyes érdekes vonatkozásairól ír, 
melyek a spinnel rendelkező részecskék tárgyalásával kapcsolatban merülnek fel. 5 . D. Drell a 
Regge-pólusok hipotézisénak a fontos folyamatokra való alkalmazásával s a szuperkonvergenciá-
nak az elektromágneses tömegkülönbségek kiszámításában játszott szerepével foglalkozik. A szu-
perkonvergencia fogalmát F. E. Low tekinti át , egy másik cikkében az erős kölcsönhatások szim-
metriáinak és a gyenge á ramoknak a kapcsolatát tárgyalja. 
R. Wilson kommentárjainak sorában a nukleon alakfaktoráról és a o-mezon dominanciáról, a 
proton gerjesztett állapotairól, a nagyenergiájú nukleonszórásról, valamint az elektron-pozitron 
tárológyűrűkkel végzett kísérletekről olvashatunk. L. Van Hove a pion-nukleon töltéskicserélő 
szórás differenciális hatáskeresztmetszetét és dinamikáját tekinti át. 
A kvantumelektrodinamika kísérleti igazolásának helyzetével foglalkozva R. Wilson ismerteti 
a Lamb-eltolódás kísérleti és elméleti értékei között talált diszkrepanciát, s a hidrogén hiperfinom-
szerkezetére és az elektron-pozitron-párok fotokeltésére vonatkozó, kielégítőnek látszó eredménye-
ket. S. D. Drell taglalja a kvantumelektrodinamika érvényességének elméleti távlatait is. 
A röntgencsillagászati megfigyelések eredményeit E. E. Salpeter tekinti át. Egy másik cikkében 
a Nap lapultságát tárgyalja, ismertetve Dicke és Goldenberg (regyeniítö~Ő/tpóius = ( 5 ± 0 , 7 ) 10~5 
eredményét; rámutat a lapultság befolyására az általános relativitásból következő s a mért perihé-
lium-elfordulás összehasonlításával kapcsolatban. 
D. H. Wilkinsonnak a áf-mezonatomok röntgensugárzásáról és a nagyenergiájú magszerke-
zet-kisérletekről, valamint H. Feshbachnak és a A. K. Kermannak a nagyenergiájú pro tonok magon 
való szóródásáról írott cikkei elvezetnek bennünket az atommag problematikájához. A magfelület-
nek Wilkinson két cikket szentel. Ezek egyikében a magfelületen fellépő korrelációkra (nukleon-
csoportosulásokra) utaló ada toka t analizálja, a másik cikkében pedig a /f~-mezon emulzióban 
fellépő abszorpciójának mérését ismerteti, mely a r ra utal, hogy a magfelület neutronokban gazdag. 
Ezen kívül foglalkozik Wilkinson az effektív töltés kérdésével a könnyű magokban. D. A. Bromley 
és J. Weneser beszámolóinak tárgya: a mag kiterjedése és alakja, s a vibrációs spektrummal ren-
delkező magok. D. M. Brink és R. E. Peierls kommentárjaik sorában a magszerkezet és a realisz-
tikus magerők kapcsolatáról, a reakciómátrix elemeinek számitásáról, a közvetlenül a kétnukleon-
fáziseltolódásokon alapuló magszerkezet-számításról és a fenomenologikus magerőkkel végzett 
számításokról szólnak. H. Feshbach a magreakciók közbenső struktúráját tárgyalja. 4. K. Ker-
mannal közösen írott két kommentárjának az izobár analóg állapotok, valamint a magerők képe-
zik tárgyát. 
Ehhez hasonló kötettel, melyből ennyi új, izgalmas fizikát lehet tanulni, kétségkívül ritkán 
találkozhatunk. (Gy. G.) 
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1. Bevezetés 
1963-ban Robinson és Owen számológéppel modellezték töltött részecskék át-
hatolását egykristályon. Nevezetesen azt vizsgálták, milyen az 1—10 keV-es nehéz 
ionok fékeződése a beesési irány függvényében, és azt tapasztalták, hogyha az ion 
kezdősebesség iránya egybeesik valamely kis Miller indexű iránnyal, a kristály 
anomálisan átlátszónak bizonyul. 
Kísérletileg először ezt az effektust Piercy et. al [2], valamint Lutz és Sizman [3] 
vizsgálták. Hatótávolságot mértek, amelynek eredményéül az adódot t , hogy kis 
indexű irányokban az ionok jelentős hányada rendellenesen nagy behatolóképesség-
gel rendelkezik. 
Ezzel egyidőben Nelson és Thompson anomálisan nagy transzmissziót figyeltek 
meg 50—75 keV-es protonokkal és hélium ionokkal vékony arany egykristályon [13]. 
E jelenség könnyen szemléltethető. Az 1. ábrán a gyémántrács az (110) irányból 
szemlélve üresnek tűnik, viszont ha gondolatban elforgatjuk a kristályt, ez az át lát-
szóság megszűnik. 
Ha töltött részecskét lövünk a rácsba, amely megfelelően kis szöget zár be vala-
mely kis indexű rácssíkkal, vagy rácsiránnyal, kisebbet mint egy ф0 kritikus szög, 
* Érkezett 1971. júl. 15. 
1 Fiz ikai Fo lyó irat X X / 4 
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befogódik és a továbbiakban az atomsor vagy atomsík mintegy csatornafal kor-
mányozza a mozgását egymásutáni, kis szögű, korrelált ütközésekkel. Pályája így 
szinusz görbe lesz, amelynek tengelye az adot t kristálytani irány. 
Ezt a jelenséget nevezik csatorna effektusnak, channelingnek. 
7. ábra 
A 2. ábrán a fentiek sematikus vázlatát látjuk. Az arányok torzítottak. A legtöbb 
esetben az eltérítésben résztvevő a tomok száma sokkal nagyobb az oszcilláció fél-
hullámhossza alatt, rendszerint tíz, de néha százszorosa is. 
A csatorna mentén mozgó töltött részek alkotják a rendezett, a tengelyhez 
orientált nyalábot. Amelyek i ^ x / ^ szöggel jutnak a kristályba, többszörösen szóród-
nak, energiaveszteségük rendszertelenné válik. Az ilyen részecskék alkotják a véletlen 
nyalábot. Ezért a kritikus szög a channelingnél döntő fontosságú. 
A channeling komplemense a blocking, az az eset, amikor a kristályban a töltött 
részecske mozgása valamely irányban gátolt . Pozitív töltésű ionok számára channel-
dno 
CHANNELING 2 9 9 
ing irányok az atomsorok és az atomsíkok közötti tér, blocking irány maga az a tom-
sor vagy sík. Elektronok számára a helyzet éppen fordított. 
A részecske blocking számos esetben fellép, például ha emisszió történik rács-
helyről. 
2. Elmélet 
2.1. Az ion és a kristályalomok kölcsönhatása. 
Tekintsük át röviden valamely kristályos közegben mozgó ion és a rács atomjai-
nak kölcsönhatását, illetve a kölcsönhatás szokásos közelítését. Egzakt, minden 
energián érvényes potenciált nem ismerünk. 
Nagy energiákon ( E > 1 0 0 MeV) elsősorban az árnyékolatlan atommagok közti 
kölcsönös taszítás érvényesül a szórási folyamatban. Az energia csökkenésével 
azonban növekszik a kölcsönható objektumokat jellemző, ún. legkisebb közeledési 
távolság. Ez az ütközési folyamatban egyre jobb szeparálódást biztosít és ekkor már 
számottevővé válik az illető magokat 
körülvevő elektronburok árnyékoló 
hatása, erősen csökkentve a taszítást. 
Bohr [4] a fenti hatást exponen-
ciálisan árnyékolt Coulomb potenciál-
lal vette figyelembe 
w 
10*-
V(r) exp -
(1) 
ahol r a két mag közötti távolság és 
aB pedig a Bohr-féle árnyéksugár: 
aB = a0(Zr + ZrY'* 
és a0=h2/me2 a hidrogénatom Bohr su-
gara. Ez a potenciál 0,1—1 Â határok 
között használható. A Bohr potenciál-
tól kevéssé különbözik a Born—Mayer-
féle, amely azonos atomok 0,5—2 Â 
közötti szeparálódásig érvényes: 
<x 10 -
10 -
—I— 
0.5 0 1,5 2,0 2,5 
Szeparálódás (A) 
3. ábra V(r) — A exp (2) 
Az „A" és az „ a " értékeit minden faj ta atomra tabellázták. A fentieken kívül még 
több egyszerű formula létezik, amelyek segítségével az ion-atom ütközés kielégítő 
módon tárgyalható analitikusan. 
Néhányat feltüntettünk a 3. ábrán, ahol két rézatom közötti taszítópotenciált 
láthatunk a távolság függvényében. 
í 
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A valóságot a Thomas—Fermi statisztikus atommodellből levezetett potenciál 
közelíti meg legjobban: 
ahol 
aTF=0,46 (Z'l13 + Z | / 3 )" 1 / 2 (4) 
Ф 0 |— a Fermi-függvény [9]. VŰTF > es 
2.2. A kritikus szög 
A bevezetőben rámutat tunk, hogy channeling csak a csatorna tengelyéhez képest 
kis szöggel mozgó ionok esetében lép fel. Említettük azt is, hogy a részecske kor-
mányozásában sok atom vesz részt, így a channeling körülmények között mozgó 
részecske csak a V(r) potenciál átlagát érzi. Bevezetjük az U(r) függvényt, az atom-
sor hossztengelyére jutó átlagpotenciált a következő definícióval 
+ <*> 
U(r)= I dxd- (5) 
ahol d jelenti az atomok közötti távolságot a csatorna mentén. 
Ha a Thomas—Fermi típusú potenciált használjuk az 
d ' 1 uFF 
alakban írható. Lindhard [8] a £ függvényt 
Щ г ) = Щ * . £ \ Ж \ (6) 
£ r 
tf 
In cfilf 
r 
+ 1 (7) 
formában közelítette, ahol C = ] / 3 integrációs állandó. Ez az eljárás a csatorna úgy-
nevezett kontinuum közelítése, mivel a határoló atomsort hosszúság egységenként 
U(r) potenciállal rendelkező, folytonos, töltött fonallal helyettesítjük. 
A kontinuum közelítés kielégítőnek bizonyult és a belőle származtatható kifeje-
zéseket széles energiatartományban igazolták kísérletileg 30 keV-től 80 MeV-ig, 
sokféle részecskével, protontól az I127 ionig. 
Most vizsgáljuk meg szöget bezáró töltött részecske eltérülését ilyen 
fonalon. Legyen a csatorna tengelye X, a taszító potenciál pedig Z irányú. Jelöljük az 
ütközés időtartamát At-ve 1. A sebesség csatorna menti komponense: vcos\p~v. 
E két mennyiség szorzata sokkal nagyobb, mint a rácsállandó, mivel az eltérítésben 
sok atom vesz részt. Legyen rmin a legkisebb közeledés távolsága a fonalhoz. Ekkor 
r • 
az ütközési időtartam — n a g y s á g r e n d ű . így 
v • sin ф 
At -vcosф э* s d (8) 
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Az rmin abból a feltételből határozható meg, hogy a részecske mindaddig közeledik 
a fonalhoz, míg a potenciális energia egyenlővé nem válik a mozgási energia a fo-
nalra merőleges irányú komponensével: 
U(rmin) = ±МУ-sin2 ф (9) 
ahol Mx a lövedék ion tömege. 
Az rmin gyorsan csökken ф növekedésével. A csökkenés nem tarthat minden 
határon túl, egy bizonyos rmin alatt a részecske kiszökik a csatornából és a véletlen 
nyalábba kerül. A (7), (8) és (9) felhasználásával a channeling feltételéül: 
v d \ 
2b J d û ) 
Z Z e2 
adódik, ahol b = 1 2 a Bohr-féle ütközési á tmérő. A ф növekedésével az egyenlőt-
d 
lenség felborul, mivel az exponenciális tag sokkal gyorsabban csökken, mint a szorzó-
faktora. Ezért a (10) csak akkor teljesül, ha 
2Z Z e2 ca 
ahol Ex= 1 , 2 — és , r f > 1 . Az utóbbi egyenlőtlenségből következik, hogv d ipd 
az így nyert kritikus szög csak 
t v a § y i s E ' = 2 Z 1 Z 2 e ~ (12) 
d @TF 
esetben érvényes. 
Mivel ф energia függő és fordítva arányos annak négyzetgyökével, ezért az 
rmin is hasonló függést mutat. így a nagyobb energiájú töltött részecskék „lyukasabb-
nak" látják a kristályt. A rmin alsó határa (8) és (12) segítségével 
rminOK) = ° t f (13) 
A csatornára talált részecske tehát nem kerül közelebb a csatorna falát a lko tó 
atomokhoz, mint a Thomas—Fermi-féle árnyékolási távolság. Ez a legtöbb anyagra 
0,1—0,2 Â. Ezt azért fontos kiemelni, mert az ilyen ionok számára minden olyan 
kölcsönhatás tiltott, amely aTF-né\ kisebb impakt paramétert kívánna. Ilyenek 
a magrekaciók, Coulomb gerjesztés, Rutherford szórás és a lezárt elektronhéjak 
gerjesztése. 
Alacsonyabb energiákon, ha £ < £ ' , vagyis ha > a z előzőhöz hasonló 
úton a kritikus szög 
= ( 1 4 ) 
nagyságúnak adódik. 
A fentiek arra az esetre vonatkoznak, amikor a részecske kis Miller indexű kris-
tálytengelyek mentén halad. Channeling fellép akkor is, ha a részecske kis indexű 
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síkok mentén mozog. A fizikai kép változatlan, csak a végeredmény módosul némileg. 
Az átlagpotenciál a síktól Z távolságban 
Us = 2nNs f rV(\Z2 + r2)dr (15) 
ahol Ns a síkbeli atomsűrűség és r2 = x2 -by2 a síkkal párhuzamos koordináta. 
Lindhard-féle közelítésben : 
US(Z) = 2nZ1Zîe2Np{(Z2 + c2aFF)ïl2 — Z} 
A kritikus szög ebben az esetben: 
•As 
j b A ^ Z j Z a ^ + f j1/2 
(16) 
(17) 
Ha a részecske rácshelyről emittálódik, blockingról beszélünk. Lindhard levezette 
a kritikus szöget erre az esetre is. 
Tegyük fel, hogy az iont olyan atomsor tag ja bocsátja ki Ф szög alatt, amely ter-
mikus mozgást nem végez (4. ábra). 
Tegyük fel továbbá, hogy az első eltérü-
— — lést távolság megtétele után szenvedi 
— el. Ekkor az atomsortól távol-
0/2
 °''
2
 ságban tartózkodik. Az energia megmara-
4. ábra dás törvényéből: 
Еф
2
 = EФ2 + U(\Фd) 
Az U helyébe (6) és (7) helyettesítésével és £-vel, osztva 
Г = Ф
2
 + f . l o g f W " 
A (18) minimuma a 
d42 + 1 (18) 
ф-
2c2djp 
Л2 + 
<1F ' , 2 2 â a \ r  
+ Фк
 d 2 -
1/2 
(19) 
Megint két határesetben vizsgáljuk a kritikus szöget. Ha feltesszük, hogy ф
к
 kicsi 
— -hez képest, akkor 
d 
Фmin = Фк ' log 
a • caTF 
фкс! 
ha ф
к (20) 
itt ос = 23/3 exp ф
к
 együtthatója 1,5—2 nagyságrendű. Kisebb energiákon, 
ahol blocking kritikus szöge: 
"Amin = 2 
фк '
 cai 
. fíd )l/2 
= 2-ф'
к 
(21) 
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2.3. Dechanneling 
A channeling előbbi feltételei még nem teljesek. Tekintsük azt az esetet, amiko r 
töltött részek párhuzamos nyalábja éppen eléri valamely hibamentes merev kristály 
felszínét csatorna irányba. Az ionok nagy része a csatorna mentén csapdába kerül 
a i/Kt/i,, feltételnek megfelelően. Kisebb részük, amely ugyan a tengelyhez képest 
a kritikusnál kisebb szög alatt mozog, de a csatornafalat űT f-nél kisebb távolságban 
éri el, az atommagok Coulomb-terében nagyszögű Rutherford-szórást szenvednek. 
Ezek az ionok áthatolnak a csatornafalon, a véletlen nyalábba kerülnek és nagy 
részük visszaszóródik. 
A beeső nyalábnak ez a hányada 
X = na\FNd ф=0 (22) 
esetén a kristály felszínén. Tipikus érték ha és a r F = 0,l—0,2 Â, akko r 
10%. 
Tehát ideális (hibamentes) rács esetében a részecskék 90% csatornára talál . 
Ha a rács hőmozgását is figyelembe vesszük a 
x(i//=0) = n (a2TF + Q2) • Nd (23) 
alakban írható, ahol Q2 a rácsrezgések csatornára merőleges komponensének közép-
érték négyzete. 
2.4. A klasszikus leírás határai 
Az előbbiekben a kristállyal kölcsönható iont és a rács atomjait hallgatólagosan 
klasszikusnak tettük fel a következő okokból. 
A részecske Broglie-féle hullámhossza Xq = - - = — ~ 10~3 Â, 1 keV-es p ro-
Mv p 
tonokra kb. ezerszer kisebb, mint a normális rácstávolság. Ez egymagában még 
nem biztosítja a klasszikus elmélet használhatóságát. Az ion eltérülésének még egy 
kritériumot kell teljesíteni. 
Tegyük fel, hogy a szórási szög kicsiny, amikor a részecske szóródik a csatorna 
falát alkotó egyik atomon. Vegyük fel ismét a csatorna tengelyt x, a taszító potenciált 
pedig z irányba. A részecskét reprezentáló hullámcsomag z irányú elmosódottsága 
ôz=h/ôpZ, szögkiszélesedése ö, 0 = ópzlp=Xq/őz. Az utóbbi sokkal kisebb kell 
legyen, mint а в szögeitérülés. Vagy ami ugyanazt jelenti a z irányú elmosódott-
ság sokkal kisebb, mint az ütközés impakt paramétere. Bohr nyomán [4] bevezet-
hetünk még egy járulékos szögkiszélesedést, amely a szóródási szögnek az impakt 
paramétertől való függéséből ered. 
X2 
Legyen ez ôoO=ôz • Q'(b). A teljes szögfluktuáció négyzete ő29 = ^+ôz О'2. 
àz 
X2 
E kifejezés szélsőértéke a <5|=-^- helyen lesz és itt ô02=2Xq6'<<Q2, ami azt jelenti, 
hogy a hullámcsomag jól, lokalizáltan szóródik. Lindhard [8] kimutatta, hogy a 
klasszikus elmélet akkor is használható ilyen típusú ütközések sorozatára, ha az 
ütközések egyenként nem tárgyalhatók klasszikusan. 
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Minket csak a „hullámhossz" érdekel, amely mint láttuk, sokkal nagyobb, mint 
a rácstávolság. A » d esetében a részecske csak a potenciál átlagértékét érzi. A po-
tenciál min imuma a csatornatengely mentén van, Z=0-ná l . 
A klasszikus elmélet használatához elegendő megmutatni, hogy a hullámcsomag 
X irányú kiterjedése, amelyet jelöljünk Лх-szel, elegendően kicsiny A-hoz képest. 
(A Z irányú kiterjedés gyakorlatilag konstans.) 
Induljon a hullámcsomag/ = 0-ban ôx2<szÀ2 szélességgel, t idő múlva a Ax2 = 
= l e S Z
'
 V a g y V t = 1 h e , y e t t e s í t é s s e l : A x * = <й2 + А2-А2/<5(. Az X2 
maximuma az x2=q helyen lesz és itt a Ax2 = 2ÀqA, amely nyilván kisebb, mint A. 
Ezért a klasszikus leírás használata jogos volt. 
2.5. Fékező képesség és channeling 
Nagyszámú elméleti és kísérleti munka foglalkozott ezidáig a töltött részecskék 
és kristályok kölcsönhatásával. Ezek közül igen sok tárgyalta az energia veszteség 
és a hatótáv problémáját, vagyis azt, hogy milyen fizikai folyamatok során veszíti 
el a beeső ion a mozgási energiáját és milyen vastagságú kristályrétegen kell keresztül 
hatolnia, hogy nyugalomba kerüljön. Ennek ellenére e kérdések még a mai napig 
sem tisztázódtak megnyugtató módon. 
Az energiaveszteség és a fékezőképesség vizsgálatánál szokásos két fő folyamatot 
megkülönböztetni. Az egyik az elektronburkaik által árnyékolt atommagok Couíomb-
kölcsönhatása (nukleáris fékeződés), a másik pedig a mozgó ion és a szabad vagy 
kötött á l lapotú elektronok ütközése során bekövetkező energiaveszteség (elektron 
fékeződés). A pontosabb számításokhoz még egy harmadik folyamatot is figyelembe 
kell venni : a töltéskicserélődést az ion és a target atomok között. Ez utóbbi csak 
abban a tartományban számottevő, ahol az ion sebessége összemérhető a rács-
Z e2 
atomokon kötö t t elektronok Bohr-féle sebességével a VB = -al. Itt Z„ a rács-
й 
atom rendszáma. Ekkor az ion nagy valószínűséggel befog egyet a kristály elektron-
jai közül (cserélődési fékezés), 
f A teljes fékező képesség, vagyis a 
fajlagos energiaveszteség e három kom-
ponens összege: 
5. ábra 
Alacsony energiákon a nukleáris 
fékezés dominál, nagyenergiákon pedig 
már az elektron ütközés. A közbeeső 
tartományban a töltéskicserélődési já-
rulék a számottevő, durván 10%-a a 
teljes fékezőképességnek. 
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Az 5. ábrán az előző két járulék vázlatos energia függését tüntettük fel. E karak-
terisztikus energiafüggés sugallja a fenti szétválasztást, az egyes folyamatok kissé 
erőszakoltan elkülönített tárgyalását. 
2.5.1 Elektron fékeződés 
Bohr [4], aki amorf és polikristályos közegben vizsgálta a fékezés problémáit, 
megmutatta, hogy ez két egyenértékű folyamatban történhet, úgymint „távoli re-
zonáns energia á tadás" és a „közeli impakt típusú ütközés" révén. 
Channeling esetén a távoli folyamatok ugyanolyan valószínűséggel rendelkeznek, 
mint polikristályban, de a közeli ütközések száma csökken, mert az elektronsűrűség 
a csatorna mentén kicsiny és az ion a magasabb sűrűségű rétegeket elkerüli. így az 
energiaveszteség nagymértékben csökken. 
A^—^—j
 e kiszámításához a kristály elektron állapotait a rácsatomok héj-
modellje alapján lehet közelíteni. E közelítés lényege, hogy mindegyik rácsatomot 
egy pozitívan töltött törzs, (amely az atommagból és szilárdan kötött belső zárt 
elektronhéjakból áll) és egy negatív töltésű, lazán kötött külső elektronburok repre-
zentál. A különböző héjak és törzsek a rácsban függetlenül mozognak a köztük 
ható erők hatása alatt. (Hasonló modell használatos a hosszátává erők figyelembe-
vételére a fonon diszperziós görbék számításánál.) E modell szerint pl. a germánium 
primitív cellája négy független tömegből áll, két törzsből és két héjból. 
A szokásos fonon elmélet harmonikus közelítésben így négy sávot ad a fonon-
szerű gerjesztésekre. Ket tő ezek közül a normál akusztikus és optikai sáv, amely olyan 
módusokat tartalmaz, ahol az atomtörzsek és a hozzájuk kapcsolódó elektronhéjak 
fázisban mozognak. A fennmaradó két sáv olyan rezgéseknek felel meg, ahol a törzs 
és az elektronburok ellentétes fázisban mozog, és így az utóbbiak már a kristály 
elektronjainak tekinthetők. Ezek a módusok lokális, időfüggő polarizációt jelente-
nek és ezért polarizációs módusoknak nevezzük. E gerjesztési tartomány kis energiájú 
része a kristály plazmon gerjesztéseivel azonosíthatók. 
Ezért a továbbiakban az elektron fékeződést mint egy elektrongázon áthaladó 
longitudinális zavart tárgyalhatjuk, ha bevezetjük az elektrongáz e(Â, w) komplex 
dielektromos állandóját. 
Ha a részecske visszalökődésétől eltekintünk, az energia és az impulzusmeg-
maradásából kapható 
А с о = » ( й £ ) (25) 
ahol V a részecske sebessége, hco az energia és hk az impulzus átadás az elektron-
gáznak. 
A fékezőképesség általános formája Lindhard nyomán [47] 
d f f (2z 
dx l 7IV 
I Anne2 ) 
Ш 1 
közötti koszin 
с dco'cojm 1—7z- . j [e(fc, cu) 
dw • ooJm 1 è(to — vkÇ) (26> 
e(A, со) J 
ahol £ а V és к vektorok usz. Bethe összegszabáíya szerint 
= j - c o 2 (27> 
ahol ci)p = ^ — f y f ) a p l a z m a ^rekvencia és n az elektronsűrűség.. 
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Innen adódik : 
dE 
dx 
AnZ2ne\ 
mv2 
( 2 8 ) 
А к szerinti integrálást az impulzusátadás alsó és felső korlátja között végeztük, 
amely M m i n = , illetve tikmax = 2mv. 
Kis sebességekre, ahol V«VF (Vf a Fermi-féle sebesség az elektrongázban) 
a fékező erő problémája hasonló a híg ötvözetekben fellépő maradék ellenálláshoz, 
ahol az elektronok álló, töltött szennyezőkön szóródnak. Ezt a problémát Born-
közelítésben szokásos tárgyalni, ezért a kiszámítása is ugyanazon pertur-
bációs módszerrel történik, mivel itt is a relatív sebesség az alapvető. Kicsiny u-re 
egyszerűen vF írható, mivel csak a legnagyobb energiájú elektronokon, a Fermi-
felület közelében történhet szóródás. 
A fékező képesség ezen az a l apon : 
dE 
dx 
2Z2eim2v , (hvF  
злр 
(29) 
amely egyenesen arányos a beeső részecske sebességével, vagyis az energia négyzet-
gyökével. Mivel a hatótávolság: 
R(E) 7 dE dE 
dx 
(30) 
ezért az elektron fékező képesség tartományában az R~E1/2. 
2.5.2 Nukleáris fékeződés 
Kicsiny energiákon ugrásszerűen megnő az atommagokon történő szóródás 
hatáskeresztmetszete. A csatorna mentén mozgó részecske útja legnagyobb részén 
csak az elektronokkal történő kölcsönhatás során adja le az energiáját, pályája leg-
végén viszont, amikor energiája már kicsiny, csaknem teljes egészében az atommagon 
történő pillanatnyi ütközésekkel veszíti el. 
Brinkman [32] szerint: 
P(b) [ 2 M 1 f 7 b-dr (2M1Y\.h. ; e ) J = {b) (31) 
ahol b az ütközés impakt paramétere. Born—Mayer potenciált felvéve a K(b) = 
=
 А
-ьк
п 
а 
ifo ^ ] alakba írható, ahol Klt a Hankel-függvény. 
Az energia veszteség ilyen ütközések során egyszerűen: 
P\b) {Mx 
ae 
2m, mo 
K\b) (32) 
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A fékező képesség, ha az ion D távolságot tesz meg a csatorna mentén és közben 
N ütközést szenved : 
(-§L -TÜb-%™ 
A maximális hatótávolság (30)-ból, E beesési energiával 
nagyságúnak adódik. 
Rm,ÁE) = y D ( J 1 K\bri) j E2 (34) 
2.5.3 Töltéscserélődés 
Ez az effektus viszonylag szük sebességtartományban számottevő és nem túlsá-
gosan pontos számításokban figyelmen kívül hagyható. 
Ha 0z-vel jelöljük annak a valószínűségét, hogy a Z töltésű ion befog egy 
elektront a környezetéből és ffz>z-i-gyei jelöljük e folyamat hatáskeresztmetszetét, a 
cserélődési fékeződés 
dEL 
dx = N-2*z°z,z-x(J+EK) (35) 
Itt J az elektron átlagos kötési energiája az abszorbensben, EK=\m v2 és N 
a cm3-kénti atomszám. 
A számításokat nagyban egyszerűsíti, ha bevezetjük a Z iontöltés helyett a 
Z ( v ) sebességfüggő effektív töltést a következő definícióval: 
(z*r dE] 
dx \ /И) 
vagyis az illető közegben a Z töltésű ionra, valamint a protonra mért fékező erők 
hányadosa. 
Roll és Steiger kimutatta, hogy ez a kifejezés a következő egyszerű formulával 
közelíthető: 
Z* = Zx 1 — exp 
v 
F Ji 
(36) 
ahol vF = C/137. 
A ffz,z-i a sebesség növekedésével erősen csökken. Ha a a, az egyéb energia-
veszteség hatáskeresztmetszete, Bohr [4] kimutatta, hogy — - Z | • v5 pl. protonra 
°z, z - i 
rézben (Z2 = 65). 
— ^ — ( 5 0 keV) = 10 és — ^ — ( 1 0 0 keV) = 100 
° z , z - 1 ° z , z - 1 
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3. Channeling effektus kísérleti vizsgálata 
Attól függően, hogy milyen információra vagyunk kíváncsiak a vizsgált kristály-
ról, a következő mérőmódszerek használatosak : 
1. Hatótávolság 
2. Transzmisszió 
3. Visszaszórás (back-scattering) 
4. Blocking 
5. Másodlagos, a channelinget kísérő jelenségek: 
magreakciók [(p, a), ( p , y)], elektronburok gerjesztése (p, x). 
Az egyes konkrét berendezések а 2—4 technikán vagy kombinációkon alapulnak. 
Channeling effektussal vizsgált anyagok száma igen nagy. A legtöbb mérés az 
egyszerű köbös rácsú f.c.c, b.c.c. és gyémánt rácsú félvezető egykristályokon tör-
tént (Ge, Si stb.), de vizsgálták a cinkblende típusokat is. 
в 
I 
d ? 
ója ábra 
A méréseket túlnyomórészt kisenergiájú (100 keV—30 MeV) gyorsítókon végez-
ték. Elvi vázlata 6/a ábrán látható. Jól kollimált (0,2°—0,03°) nyaláb goniométeren 
elhelyezett két vagy három tengely körül elforgatható egykristályra jut. A kristályon 
áteső vagy a visszaszóródott részecs-
e kéket félvezető detektor érzékeli. 
3.1. Az orientálás 
Minden mérés a kristály orientálá-
sával kezdődik. Ennek folyamán meg-
keressük a kívánt csatornát, vagyis 
olyan helyzetbe állítjuk a target anya-
got, amelynél a gyorsító nyalábja pár-
huzamos valamely kis indexű (sík vagy 
tengely) iránnyal. Ezt az ábrán feltün-
tetett 0 és tp körüli forgatással, vala-
mint a dechanneling folytán visszaszó-
ródott részecskék intenzitás mérésével 
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érhetjük el. A tökéletes orientáláshoz tartozó (0, cp) értékpároknál minimumot ka-
punk a szóráshozamban. 
A channeling szempontjából fontos az ún. belső szög а ф, valamint a 0 és <p 
szögek közötti összefüggés, a 6/b ábrán láthatók. Itt a megfelelő forgatásokat 
egységsugarú gömbön tanulmányozhatjuk. A <p = 0 rögzített értéknél a 0 szerinti 
forgatás az alapkörön, a 0 = 0 esetében pedig a főkörön történik. A rajzból látszik, 
hogy 
Аф = A<p-sin в (37) 
Ezért kicsiny 0 szögnél а Аф változása sokkal nagyobb, mint a Acp változás. Például 
ha 0 = 5° és A(p=0,1° a kristály orientációja a nyalábhoz képest Аф=0,01° változik. 
3.2 Hatótávolság 
Ebben a részben hatótávolságra vonatkozó méréseket vázoljuk és illusztráljuk 
néhány példával. 
Alumínium egykristályt 40 keV K85 ionokkal bombázva a behatolási mélyre, 
a különböző axiális csatornák mentén, a 7. ábrán látható eredmény adódik. (Fel-
tüntetve amorf ALO.,-ban mért értékekkel). [2] A beeső ionok radioaktívak voltak. 
Behatolási melység (jjgJcm2) 
7. ábra 
Ha W(x) a Kr ionok differenciális mélységeloszlását jelöli az integrális elosztás/(.v) = 
=J W(xj dx. Az f ( x ) -et mértek oly módon, hogy vékony rétegeket távolítottak 
X 
el a felszínről maratással és a megmaradó aktivitás arányos volt az /(x)-szel. 
Mivel az alumínium f.c.c. rácsú, a legnyitottabb csatorna az (101) (itt a legkisebb 
az atomok közötti távolság). Az ábrából kitűnik, hogy ezt a kísérlet igazolta, az 
(101) mentén mérték a legnagyobb behatolást. Érdekességként említjük, hogy az 
(100) és (211) felcserélődött. Az utóbbi mentén nagyobb volt a behatoló képesség, 
holott az (100) nyitottabb. 
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Ez a jelenség más esetben is fellépett, pl. b.c.c. rácsú 40 keV X e ionokkal, ahol 
a legnyitottabb i rányban, az (111) mentén kisebb volt az f ( x ) , mint az (lOO)-ban. 
Kielégítő elméletet a fenti effektusokról még nem dolgoztak ki. Valószínűnek 
látszik, hogy az axiális csatornák nem teljesen meghatározot tak a geometriai szim-
metriák által, h a n e m anizotrop termikus fluktuációk is szerephez ju tnak . 
3.1.1 Energia függés 
A 8. ábrán K®5 maximális hatótávolságát lát juk alumínium (110) csatornája 
mentén az energia függvényében. Feltüntettük az elméleti görbéket is: 
dE) 
— I а . 
dx Jnuci 
es — 
dE 
dx 
£ • 1 / 2 
40 keV fölött lá tha tóan az elektronfékeződés dominál és 20 keV alatt pedig a nuk-
leáris fékeződéshez illeszkednek leg-
jobban a kísérleti adatok. 
A teljes fékezőképességet empi-
rikusan a 
dE 
dx 
x E - i + ßE1 '2 (38) 
60 во 100 120 wo wo 
E n e r g i a [keV] 
8. ábra 
alakban közelíthetjük az előbbieknek 
megfelelően. 
Az 1. táblázatban feltüntettük 
az a és ß értékét az Xe ionokra W-
ban. Látszik, hogy a két csa torna 
között az elektronfékezőképesség 
alig különbözik, míg a nukleáris energia veszteség drasztikusan változik. Ezért a 
csatornák közöt t inkább a ruga lmas potenciálkölcsönhatásban van különbség. 
- ( a ) 2 / 3 
A táblázatban -dal jelöltük azt az energiát , ahol a kétféle járulék egyenlőve 
válik. 
I. TÁBLÁZAT 
Csa to rna a [(keV)2 ( m g ) ~ 1 cm 2 ] ß [ (keV) 1 ' 2 ( m g ) - t c m - ] £ 
1 0 0 4 0 1 2 2 
1 1 0 2 5 0 1 6 6 
3.3 Transzmissziós kísérletek 
A bevezetőben említet tük, hogy az első transzmissziós kísérletet Nelson és 
Thompson, ha j to t t a végre. 75 keV-es pro tonokkal és hélium ionokkal vékony 3000 A 
vastagságú a rany egykristály fóliát bombáztak [13]. 
Azt tapasztal ták, hogy az áteső ionáram ugrásszerűen megnőtt , mikor a beeső 
sugár az (110) iránnyal volt párhuzamos. 
Dearnaley [14] kiterjesztette a fenti mérést az átmenő ionok energia analízisével. 
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2 -
2 MeV-es protonokkal végzett kísér-
letek eredményét Si egykristályon a 
9. ábrán láthatjuk.
 2Cjrt 
A felső görbe véletlen, az alsó pe- / csatorna 
dig az (110) irányú beesés spektrumát 
mutatja. A véletlen komponenst akkor 
kapták, ha a beeső sugár nem esett 
egybe semmilyen kristálytani iránnyal. 
Ezen részecskék eloszlását statisztiku-
sán független eltérülések sorozata ered-
ményezi, alakja mint az ábrából is ki-
tűnik, Gauss görbe. I nyitott 
A csatornán keresztüljutott részek ^ 1 •' '. csatorna 
spektrumában viszont egy nagyenergiás 
farok figyelhető meg, utalva arra, hogy 
a csatornában haladó részecskékre ki-
sebb a fékező képesség. 
Appleton szisztematikus energia-
veszteség vizsgálatokat végzett gyé-
 2o 
mántrácsú félvezetőkön, kis indexű sí-
kok mentén [16]. 
Tipikus energia spektrum Si {111} 
irányára 7 MeV protonokra a 10/я ábrán látható. 
A spektrum érdekesen alakult a dekomponálás után (10/b) ábra. Ha a normál 
energiaveszteségű tartományt (szaggatott vonal) leválasztjuk, a kisveszteségű kom-
ponens (B) kisenergiájú oldalán egy vállat láthatunk. Ezenkívül megjelent egy ano-
málisan nagyenergiaveszteségű csúcs is (A). 
Megvizsgálták az egyes összetevők orientáció függését is és azt tapasztalták, hogy-
2-
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a normál és a nagyveszteségű csúcs egyaránt minimumot mutat , amikor az ionsugár 
párhuzamos volt az {111} iránnyal. 
Ismertettünk egy modellt, amely Thompsontól származik [24], és amely néhány 
drasztikus egyszerűsítés ellenére kielégítően magyarázza a fenti megfigyeléseket. 
A 2.2-ben utaltunk rá, hogy a síkokkal határolt csatorna helyettesíthető egy 
effektív potenciállal, amely a lapok közötti távolság függvénye. Mivel ez a potenciál az 
aTf környékén gyorsan változik, további egyszerűsítésként négyszöggel helyettesít-
jük , amelynek nagysága U(Z)max és periódus állandója b. Legyen ax a völgy és a2 
az akadály hossza (11/a ábra). 
Az ionsugár áthatolása ilyen periodikus potenciálon úgy tárgyalható, mint a 
fénytörés különböző törésmutatójú, közegek határfelületén (11 /b ábra). 
На ф2 —0 teljes visszaverődés következik be és az idetartozó фх = ф$ szög a (17.) 
kritikus szög. 
Azok az ionok, amelyek az ф tartományba ф < ф 5 szöggel lépnek be, nem hatol-
hatnak át a (2)-be, hanem a potenciálfalról visszaverődnek és a csatornában mozog-
nak tovább. 
Azok viszont, amelyekre а ф csak kicsivel nagyobb, mint a nagy elhajlást 
szenvednek és ennek következtében igen sokáig tartózkodnak a nagy elektronsűrű-
ségű (2) rétegben. Ezek a t rajektóriák alkotják az anomálisan nagyveszteségű kom-
ponenst. 
Azok a trajektóriák viszont, amelyekre ф
х
^>ф 3 kevéssé hajolnak el és így az egyes 
tar tományokban megtett út lényegében az a4 és a2 hosszakkal arányos. Ezek alkot-
j á k a normális energiaveszteségü komponenst. 
A fenti kép még nem teljes. Nem ad számot a kisenergia veszteségű (channeling) 
csúcs kiszélesedéséről. 
Ehhez a jelenséghez figyelembe kell venni a kristály hőmozgását, amely mintegy 
elmossa a csatorna falakat, definiálhatatlanná teszi а ф
х
~ ф 5 szögtartománybeli 
ion pályákat. 
Az olyan szögeknél, ahol ф
х
 s ф5 az orientálatlan nyalábban mozognak, de bizo-
nyos valószínűséggel bekövetkezik az az eset, hogy egy részük a csatornába szóródik 
és fordítva, channelizált részecske kiszóródhat a véletlen nyalábba. Ez a 
a2 a, 
3b 
1//« ábra U / h ábra 
channeling véletlen 
oda-vissza tör ténő átmenet okozza a ® csúcs kiszélesedését. Az átmenetek való-
színűsége a hőmérséklettel és a kristály vastagságával növekszik. 
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A különböző csatornák kölcsönhatását először Dearnaley és Sattler észlelte [22], 
majd részletesen Appleton és munkatársai vizsgálták. 4,85 MeV energiájú protonok-
kal szilíciumon {111}, {110} és {100} síkok, valamint az (110) tengely irányában 
megmérték az energiaveszteséget. Megmutatták, hogy az (110) irányú energiaveszte-
ség rekonstruálható a fenti, tehát a tengelyt metsző síkoknál mért értékekből, azon 
az alapon, hogy axiális csatornában mozgó részecske nem marad végig ugyanott, 
hanem csatornáról csatornára vándorol. 
3.4 Visszaszórás 
A nagyszögű Rutherford visszaszórás a dechannelingen alapul. Előnye a nagy 
hatáskeresztmetszet és az, hogy nincs megkötés a részecske típusára, energiájára és 
a target vastagságára, mint a transzmissziónál. 
Amikor az ionsugár egybeesik valamelyik kis indexű atomsor, vagy sík tengelyé-
vel, a visszaszórás valószínűsége csökken, az intenzitásban minimumot kapunk. 
A target különböző mélységé-
ből visszaszóródó ionok különböző 
energiával rendelkeznek (1. 4.1). Ez-
ért ha az energia spektrumból kivá-
gunk egy rést, vékony felület alatti 
zónákat vizsgálhatunk. 
A 12. ábrán látható görbéket 
szilícium (111) irányú proton bom-
bázásával kapták [29]. Az ф 900 A 
а ф 6000 Â mélységnek felel meg. 
Fontos paramétere a fenti gör-
béknek a félértékszélesség, amely 
ф1/2 = хфк (39) 
szerint kapcsolódik a kritikus szög-
höz. 
Az a csak a rácsatomok rezgési 
amplitúdójától függ (p). А р /ф
к
с /^ \ 
tar tományban [29]: 
Ï ' , í, WAY' 2 
a. = w-ln M T - T H U 2 ( д1п2) 
(40) 
nagyságrendileg 0,8—1,6. 
A mért és a (11), (39)-ből számolt értékek jó egyezést mutatnak. (2. táblázat.) 
A visszaszórásnál közvetlenül mérhető a dechannelinget jellemző .v mennyiség: 
orientált hozam Ул(Ф — 0) 
véletlen beesés intenzitása Уя(Ф>Фк) 
Tutinov [27] Rutherford-szórással vizsgálta a blocking effektust 200 keV között úgy, 
hogy a 6/a ábrán látható elrendezésben a detektor helyére fotoemulziót helyezett 
és a kristályt az emulzió irányába orientálta. Blocking irányból a részecskék vissza-
2 Fiz ikai Fo lyó i ra t X X / 4 
9 Forgás szög [Fok] 
12. ábra 
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2. TÁBLÁZAT 
A kísérleti és az elméleti értékek a kritikus szögre 400 keV protonokra Ta-ban 
Irány <100) <311) <211) <511) 
Elméleti 2,1° 1,4° 1,1° 1,0° 
Kísérleti 2,0° 1,2° 0,9° 0,9° 
szóródtak és világos foltot hagytak a lemezen, channeling irányból kevés részecske 
érkezik és a him sötét marad. A 13. ábrán W(100) irányú blocking képét lá t juk. 
Jó l kivehetők a kristály szimmetria tengelyei. 
13. ábra 
3.5 Channeling vizsgálatok magreakciók segítségével 
A magreakciókkal végzett mérés, akárcsak visszaszórás, a dechanneling felhasz-
nálásával történik. Az első ilyen természetű kísérletet Thompson [33] végezte Cu 6 5  
(p, n) Z65 reakción 2,8 MeV-es protonokkal . A reakció küszöbenergiája ebben az 
esetben 2,1 MeV. Azok a pro tonok, amelyek a csa torna mentén mozognak és ott 
lecsökken az energiájuk a küszöb alá, kicsiny valószínűséggel okoznak magreakciót, 
ezért a neut ronhozam csökkenésére számítottak. A neutronok intenzitása valóban 
csökkent , amikor a protonok az {110} és {001} síkok mentén ha ladtak , de csak 
5%-kal. Mivel a 2,8 MeV-es p r o t o n o k kb. 30 p-t tesznek meg rézben amíg elérik 
az energiaküszöböt, a viszonylag kicsi effektus a n n a k köszönhető, hogy ilyen nagy 
távolságon erősen megnő a kiszökés valószínűsége a csatornából. 
Sokkal nagyobb effektust hgyelt meg Bogh, amikor Al27 és Si29 (p, y) reakciókat 
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30 
vizsgálta. Mindkettő éles rezo-
nancia a 400 keV-es tartomány-
ban. A rezonancia jelleg miatt 
erősen korlátozott az a mélység, 
ahol a reakció bekövetkezik. Az 
energia változtatásával pedig vál-
toztatni lehet a reakció zóna mély-
ségét. 410 keV protonokkal bom-
bázva az alumínium egykristályt 
(pár keV-el a rezonancia fölött) 
a (101) tengely mentén, а у ho-
zam ötödére csökkent. 
Növekedett viszont abban az 
esetben, ha a protonok energiáját 
növelték annak megfelelően, hogy 
a reakciózóna egyre mélyebbre került. 
Az alumínium vizsgálatát Andersen folytatta az Al27 1 3 80 keV körül i két rezonan-
ciájával. A gamma hozamban tízszeres gyengülést talált a (110) irány és 1—2-szerest 
a kis indexű síkok mentén. Az utóbbiakat látjuk a 14. ábrán. 
A mélység függvényében vizsgálva a 
(p, y) reakciót, azt találta, hogy a csator-
nában mozgó részecskék száma exponen-
ciálisan csökken. 
Az (110) irányban a mélyülés félérték 
sebessége 0,8° volt, ami jól egyezik (1 l)-ből 
számitható 1,1° kritikus szöggel. 
4. Kristályhibák és szennyezések vizsgálata 
channelinggel 
4.1 Kristályhibák 
Vizsgáljuk meg először polikristályos 
mintáról visszaszóródott részecskék ener-
gia spektrumát (15. ábra). Monoenergikus 
Ej , Mj tömegű részecskék belépnek M2 
tömegű atomokból álló rácsba 0X szöggel a 
felülethez képest. A laboratóriumi rend-
szerben 0 szöggel szóródott és a kristályt 
02 szöggel elhagyó részecskék energia-
analízisét végezzük el. 
Kristály 
f?IS7l'n 
tonsugár 
4 ( t ) E2(0) 
Energia 
15. ábra 
A felületről szóródott részecskék energiája: [36], [37] 
E 2 0 = 0 ) = k2Ex, 
ahol 
к = 
My cos 0 
My + л /7 + ft 
Mx cos 0 
ж+ж 
мг-мг 
м
х
+м2 
1/2 
(42) 
(43) 
2* 
316 MEZEY G. 
A к értéke szilíciumra protonok esetén, ha 0 = 90°, A:Si = 0,93. A zlE(t = 0) = E 1 - k 2 E 1  
a rugalmas energiaveszteség. A t mélységből visszaszóródott ionok három részletben 
veszítenek energiájukból. Fékeződnek oly módon, hogy ionizálják, illetve gerjesztik 
cos 0 
a target atomjait a szóródás előtt és utána, t, ill. t - - úton, valamint a t mély-
cos 0, 
ségben a nagyszögű szórásnál a (42) alapján. 
1 dE 
Ha S(E)=—-j- a fékező képesség, ahol N a köbcentiméterenkénti atom-
Jy dx 
szám, a t mélységből érkező ionok energiája: 
E f t ) = к2 
COS0! 
COS в2 
£ j - f S(E) dt - f S(E)dt (44) 
Kis mélységekben az S(E) gyakorlatilag állandó, ezért (44) a következőképpen köze-
líthető: 
E f t ) » k2E1 — t s i e j ^ + s i e j c o s 0 x 
cos 0. 2 
(45) 
A (45) jelenti az energia-mélységskála transzformációt. Ha a készülék energia fel-
bontása AE, akkor 
cos 04 AE = At 
c o s во 
(46) 
adja a mélységfelbomlást. A (45) és (46) segítségével az y„(E) intenzitásból meghatá-
rozható a t mélységből származó у f t ) szóráshozam: 
у f t ) At = do dQ QNAt (47) 
ahol Q a detektor térszöge és a Rutherford szórás hatáskeresztmetszete 
a laboratóriumi rendszerben. Ha a target vastagsága Т elegendően kicsiny, össze-
mérhető zlf-vel az integrális hozam: 
do 
dQ e = QNT (48) 
Az n index a fentiekben a „normál" esetet, a véletlen beesés irányát jelöli, megkülön-
böztetésül a channelingtől. Ha a beeső nyaláb channeling irányban éri a kristályt, 
visszaszórást csak a dechanneling okoz. Ekkor a szóráshozam x, (/) részére csökken, 
ahol x, (t) = naFFNd ideális kristályra. Ezért 
yA(J=0,t)At=x, (t)y„(t)At. (49) 
Ha a kristályatomok egy része aT F-nél nagyobb távolságra elmozdul az egyensúlyi 
rácshelyről, kölcsönhatnak az orientált sugárzással. Következésképp y'ft)VyA(t) 
és az y'ft)-bői meghatározható az N(t) hibakoncentráció: 
Уа(1) = У f t ) 
N-N'(t) N'(t) 
X r { í )
 V 1 V (50) 
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ahol 
no) 
N a t mélységben található hibahelyek relatív száma. A xR(t) a „helyén 
/ / .4 
maradt a t omok" dechanneling járulékát jellemzi. Ha x j ( í ) = y ^ 
N\t) = N xí(t)-xR(t) 
akkor (50)-bői 
(51) 
1 -xR(t) 
A x Ä ( 0 függvényt Feldmann [39] javaslatára írhatjuk: 
= Xi + [1 - XJ exp ( - y(t )), (52) 
t 
ahol y ( 0 = j Р(ф
к
, t)N\t) dl. А Р(ф
к
, t)N\t)dt annak a valószínűsége, hogy 
0 
a részecske az orientált nyalábból kiszóródik a hibacentrumokról. Látszik, hogy 
N'(t) kiszámítható y'„(t), y'A(t) és y(t) ismeretében. 
Sajnos а P(ф
к
, t) függvényt csak két határesetben lehetséges kiszámítani. Az 
egyik az, amikor a dechannelinget egyetlen eltérülés idézi elő, vagyis a részecske 
szöggel szóródik (gyengén szennyezett anyag). 
A másik az, amikor a dechanneling sokszoros szórás eredménye, amelyek mind-
egyike szöggel történik, de az eredőjük már nagyobb, mint a kritikus szög. 
A közbülső esetre a P(xjjK, t) nem áll rendelkezésünkre. E nehézség nagy részben 
elkerülhető, ha a mérendő kristályt kettősen orientáljuk. Ez azt jelenti, hogy mind 
a beesés, mind a detektálás iránya ugyanaz a csatorna. Ekkor х
л
~ 0 praktikusan [36], 
így az (50) sokkal egyszerűbbé válik: 
N'(t) 
Ул(0 = y'n(0 N (53) 
Az ~)a hányados közvetlenül a hibahelyek relatív számát adja a mélység függvé-
Уп 
nyében. 
6000 _ 
6000 
2000 
véletlen szögű beesés 
1iO 120 130 IU0 150 160 
csatornaszam 
16!a ábra 
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A 16/a ábrán implantációs ú ton borral szennyezett szilícium energia spektrumát 
látjuk. A legfelső görbe a véletlen beesési irányra vonatkozik, a többi pedig az 
(110) irány mentén végzett analízis eredményét mutatja különböző szennyezés 
dózis és implantációs hőmérsék-
let mellett. 
A 16/Z> ábrán a fenti dechan-
neling számításra láthatunk egy 
példát. A hibahelyek koncentrá-
l j : . cióját tüntettük fel a mélység 
függvényében 200 keV bór ionok-
kal implantált szilíciumra [40]. 
6
 i 
4
 4 - 4.2 Idegen atomok 
lokalizálása 
A nagyszögű visszaszórás 
segítségével kimutatható az alap-
mátrixnál nagyobb tömegű szeny-
nyezők elhelyezkedése a kristály-
ban. Ebben az esetben (42) és (43) 
értelmében az idegen atomok 
profilját jellemző csúcs nagyobb 
energiákon jelenik meg, mint a 
hordozó kristály folytonos spektruma (Áalap<Ászennyezö). A 17. ábrán antimonnal 
implantált Si kristály spektrumát látjuk a véletlen és az (110) irányú beesés segítsé-
gével analizálva. Az antimonra jellemző csúcs az orientált spektrumban erősen csök-
ken. Ez annak következménye, hogy az antimon atomok mintegy 80%-ban izo-
lált szubsztitúciós helyre kerültek és csak 
a fennmaradó rész helyezkedett el, mint 
intersticiális. Dechannelinget csak utób-
biak idézik ejő. 
Ha a visszaszórást több irányból is 
megfigyeljük, az is meghatározható, hogy 
a szennyezők milyen rácshelyre épülnek 
be. Ezt a módszert látjuk a 18. ábra egy-
szerűsített kétdimenziós modelljén, ahol 
X, • és • jelzésekkel reprezentáltuk a 
leggyakoribb szennyezés típusokat. Mivel 
az intersticiális helyen ülő atomok köl-
csönhatnak az orientált sugárzással (pl. 
• az (01) és X az (11) mentén), az ilyen 
irányokban megszűnik a channeling. Ha a 
szennyező teljes egészében szubsztitúciós 
helyen található, a visszaszórás valamennyi 
irányban csökken. Az x jelű szennyezők fele 
intersticiális, fele pedig rácshelyre ül, ahol a 
kristályatomok által leárnyékolódik, így az 
(01) irányból 50% channelinget kapunk. 
<o;> 
С ha 
• 
n n e / í n д 
X • 
<oiy 
<11> 
van 
van 
50% 
nincs 
nincs 
van 
17. ábra 
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Az alapmátrixnál könnyebb szennyezők ezen az úton nem vizsgálhatók, mivel 
a visszaszórt részek spektrumában a karakterisztikus csúcs eltűnik a folytonos hát-
térben. 
Az ilyen típusú szennyezők magreakciók segítségével lokalizálhatok, mint 
7Li (pa)4He és nB(pa)8Be esetében történt [30]. 
csatornaszám 
18. ábra 
4.3 Felületi szennyeződések és amorf rétegek. 
Meghatározható a réteg összetétele és sűrűsége a mélység függvényében, vala-
mint a teljes rétegvastagság is. Töltött részecskék visszaszóródása és channelinggé 
lehetőséget nyújt amorf réteggel borított egykristályok roncsmentes vizsgálatára. 
Bogh [40] kimutatta, hogy felületi hibák és amorf réteg híján tökéletesen orientált 
nyalábra is jelentkezik egy, a felületre jellemző csúcs a visszaszórt részek spektru-
mában. 
A beeső sugárzás ugyanis a felületen ütközik az első atomi réteggel, amely árnyé-
kolatlan és igy normál hozamot ad. Az alsóbb rétegekben a megmaradt ionok 
nagy része csatornába kerül és visszaszórás csak a dechannelingtől származik, tehát 
erősen csökken. 
Ha a szennyezők kis koncentrációban abszorbeálódtak a felületen és ezen kívül 
lokálisan helyezkednek el az alapkristály atomjaihoz képest, akkor felszínről szár-
mazó csúcs növekszik. Ez teljesen analóg azzal az esettel, amikor a szennyezők 
belül helyezkednek el a rácsban, csak a szerepük most megcserélődött. Abban az 
esetben ugyanis a rácsatomok voltak leárnyékolva a szennyezők által, a felületen 
a szennyezőket árnyékolják le a rácsatomok. 
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E technika érzékenységét még nem vizsgálták, de az látszik, hogy 0,1 monoréteg 
kielégítően detektá lható . 
Nehézséget je lent , hogy a mérésekhez 10~9, úgynevezett „u l t r ah igh" vákuum szük-
séges, hogy a felület tisztaságát megőrizzék, és ami a leglényegesebb, a mintát ugyan-
ilyen vákuumban kell megtisztítani. 
к s С о к of Со 
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19. ábra 
H a a felületi szennyezés koncentráció nagy, min t pl. szilíciumon SiO.,, illetve 
S i 3 N 4 , vagy pedig keverékük amorf réteg formájában, elegendő a szokásos 10~4—10~5 
v á k u u m . A visszaszórt ionok spek t rumában megjelenik az oxigén és nitrogén karak-
terisztikus csúcs is mintegy reáülve a szilícium folytonos spekt rumára . 
Ez látható a 19. ábrán , ahol az I . csúcs a nitrogénre, a l l . pedig az oxigénre vonat-
kozik . A spektrum elején levő 1. és II. csúcs pedig a SixNj, és SiOx vegyületekben levő 
szilícium mennyiségét jelenti, a csúcsok aránya pedig a sztöchiometriai összetételt 
a d j a meg [42]. 
Ezen az úton határozták meg Gyulai és munkatársa i [43] a S iO, és Si3N4 vegyü-
letek fékező képességét az a részekre. 
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KÜLÖNBÖZŐ LCAO MO MÓDSZEREK 
ÁLTALÁNOSÍTÁSA PERIODIKUS POLIMEREK 
ELEKTRONSZERKEZETÉNEK VIZSGÁLATÁRA * 
LADIK JÁNOS 
MTA Központi Kémiai Kutató Intézete, Budapest 
I. Bevezetés 
A polimerek kémiai és fizikai sajátságainak vizsgálata mind a műanyagkémia, 
mind a molekuláris biológia szempontjából egyre növekvő jelentőségű. Ezért idő-
szerűnek látszott megfelelő olyan módszereket kidolgozni, amelyek lehetővé teszik 
tetszőleges periodikus polimerek elektronszerkezetének vizsgálatát. Ha ugyanis 
egy polimer elektronszerkezete kellő pontossággal ismert , ennek a lapján különböző 
jellemző fizikai és kémiai paraméterei a statisztikus mechanika segítségével már meg-
határozhatók. Feltéve, hogy definiálható a polimerben egy elemi cella, amelynek 
ismétlésével a polimer felépíthető, kvantumkémiai és szilárdtestfizikai módszerek 
kombinálásával meg lehet konstruálni az egész per iodikus polimer elektronszerke-
zetének vizsgálatára alkalmas módszereket is. 
A műanyagkémiában fontos szerepet játszó egyes polimerek, például a poli-
etilén-oxid periodikus szerkezetű. Definiálható elemi cella az izotakt ikus sztereó-
specifikus polimerekben is (például az izotaktikus poli-propilén, illetve a szindio-
taktikus poli-propilén). Ugyanakkor nem szigorúan periodikus pol imerek (például 
poli-sztirol) elektronszerkezetére is hasznos felvilágosítást adhat a megfelelő perio-
dikus polimer (pl. periodikus poli-sztirol modell) energiasávjainak vizsgálata. 
Hasonló a helyzet a biopolimereknél is. Periodikus biopolimerek (pl. periodikus 
poli-szaharidok, így a keményítő vagy a cellulóz) elektronszerkezete a kidolgozott 
módszerekkel — megfelelő elektronikus számítógép kapaci tás rendelkezésre állása 
esetén — minden további nehézség nélkül vizsgálható. Ugyanakkor n e m periodikus 
biopolimerek (pl. a D N S , vagy a fehérjék) elektronszerkezetére ismét igen hasznos 
felvilágosítást nyújthat a megfelelő periodikus model lek (különböző periodikus 
D N S és fehérje modellek) energiasávjainak meghatározása. Megjegyzendő, hogy 
a közel periodikus rendszereknél (pl. a DNS) a szigorúan nem periodikus polimer 
elektronszerkezetének vizsgálatára szolgáló, egyre i n k á b b fejlődő módszerek sok 
esetben a megfelelő periodikus polimer modellekre végzett sávszámítás eredményeit 
használják fel kiindulásul [1]. 
Kitűzött célunk tehát az volt, hogy a Born-Oppenheimer közelítést alkalmazva 
(tehát a polimerben az a tommagok helyzetét i smertnek tételezve fel), az elemi 
cellában tetszőleges számú atompályát tartalmazó per iodikus polimer elektronszerkeze-
tének vizsgálatára alkalmas módszereket dolgozzunk ki, mind egy-, mind két- és 
háromdimenziós periodikus polimerekre. A módszereket mind ab initio [2], mind 
különböző szemiempirikus (csak я-elektronokat figyelembe vevő Pariser-Parr-
Pople (P-P-P) módszer [3, 4], az összes vegyértékelektronokat (a- és n- elektronokat) 
vizsgáló C N D O , illetve I N D O módszerek [5, 6]) fo rmá jukban fejlesztettük ki. 
* 1970-ben kibővített tézisek és mellékelt dolgozatok formájában benyújtott, és 1971-ben 
sikerrel megvédett doktori értekezés kibővített tézisei. 
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Legújabban a Martino és a szerző által kidolgozott extended Hartree-Fock (külön-
böző pályák különböző spinekre spinproicionálással a variálás előtt) módszert 
is általánosítani tudtuk periodikus polimerekre. Az utóbbi általánosítást ismét 
mind ab initio, mind a P-P-P és C N D O szemiempirikus változatban elvégeztük 
(ab initio, P-P-P és C N D O extended Hartree-Fock LCAO kristálypálya mód-
szerek). 
Megemlítendő, hogy a kidolgozott különböző L C A O kristálypálya módszerek 
szerves molekulakristályokra és kellően nagy bázisfüggvényrendszer használata 
esetén minden valószínűség szerint fémkristályokra is alkalmazhatók lesznek. 
Ezért a polimerkémia és a molekuláris biológia területén túlmenően a szilárdtest-
fizika szempontjából is érdeklődésre tar thatnak számot. 
II. Eredmények 
1. A különböző L C A O MO módszerek használatakor molekulák esetén (ha 
az átfedést nem hanyagoljuk el), mint ez jól ismert, 
H C ; = e ;SC ; (1) 
alakú mátrix-egyenletet kapunk. A polimert vagy kristályt egyetlen óriási mole-
kulának tekintve az (1) egyenlet érvényes ezekre a rendszerekre is, de a H Hamilton-
mátrix és az S átfedési mátrix dimenziója igen nagy lesz, illetve a végtelenhez tart, 
ha a figyelembe vett atompályák (AO-k) száma igen nagy, illetve tart a végtelenhez. 
Ha a szóban forgó rendszerben definiálható elemi cella, a H és S-mátrixok 
almátrixokból épülnek fel. 
H = 
0 1 2 N - I N 
- 1 0 1 
- 2 - 1 0 
- N - ( N - I ) 
(2) 
ahol a 0 almátrix az elemi cellán belüli kölcsönhatásokat tartalmazza, az 1 és 
— 1, 2, —2 stb. almátrixok pedig a jobb és bal oldali első, második stb. szomszéddal 
való kölcsönhatás almátrixai. (Itt egyszerűség kedvéért lineáris lánc esetére kor-
látozzuk magunkat, de hasonló módon megkaphatok az alább ismertetett ered-
mények 2- vagy 3-dimenziós periódusos rendszer esetén is.) Ha bevezetjük a szilárd-
testfizikában szokásos Born-Kármán periodikus határfeltételt, amelynek követ-
keztében — 1 I = | N | , — 2 j = IN—1 , stb. (N + l az elemi cellák száma a lánc-
ban), a (2) mátrixok ciklikus hipermátrixok lesznek, amelyek egy U unitér mát-
rixszal végzett transzformáció segítségével blokkdiagonalizálhatók : 
H ' = U + H U , S ' = U + S U (3) 
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[1]. (Az U mátrix konkrét alakjára 3-dimenziós esetben Biczó Géza adott meg egy 
kifejezést [1].) Az unitér transzformációt alkalmazva (l)-re kapjuk, hogy 
U + H U U + C ; = £ i U + S U U + C i , (4) 
illetve az U + C = D, jelöléssel és (3) figyelembevételével: 
H ' D ^ e . S ' D , . (5) 
Mivel H ' és S ' blokkdiagonális hipermátrix, az (5) egyenlet szétesik az egyes 
я-dimenziós almátrixok (n a figyelembe vett AO-k száma az elemi cellán belül) 
H(A)d,(Á) = * ( * ) S (A)4(Ar) (6) 
egyenleteire, ahol а к hullámszám 
2 кр N N , ,
 n , N 
k
 = ajn+ \);P=~ 2 ' - У + 1 ' - 1 ' 0 ' ' ' - ' T 
•dln 711 intervallumban folytonos változónak tekinthető, ha V a a) 
letes levezetés szerint [I] 
H (A) = 2 eikqaH(q), S(k) = +f eik"aS(q), (7) 
ahol a az elemi transzláció és a hermitikus H(q), ill. S(q) , mátrixok az eredeti (2) 
mátrixok r/-adik szomszéd kölcsönhatást megadó almátrixai. 
Megjegyzendő, hogy a transzlációs szimmetria és a Born-Kármán periodikus 
határfeltétel felhasználásával a szilárdtestfizikában jól ismert LCAO (tight binding) 
kristálypálya módszer eddig is az elemi cellában levő AO-k számával azonos di-
menziójára redukálta a problémát. Azonban a levezetést nem végezték mátrix for -
malizmus felhasználásával és így csak a cellán belüli egy-két AO esetére oldották meg 
a problémát, míg a vázolt módon — hermitikus komplex mátrixokat alkalmazva — 
a probléma n bármely értéke mellett kezelhetővé vált. 
2. A (6) egyenletből, amint azt G. Del Re-vel együtt megmutattuk [I], a komplex 
S (к) mátrix kiküszöbölhető. Az eredményül kapott 
H(*)d,(*) - *(*)d,(*) (8) 
egyenlet, ahol 
H (к) = S ~1/2(/с) H (ât) S - 1 / 2 (к), d, (Är) = S+1/2(Â:)d, (A:), (9) 
már egyszerű mátrix sajátérték-egyenlet. A (9)-ben szereplő S~1/2(A:) és S + 1 / 2 (A) 
mátrixok, a Löwdin-féle [7] sorfejtéses eljárástól eltérően, amint azt jól isméit 
mátrixelméleti tételek felhasználásával meg lehetett mutatni [8], egzaktul is kiszámít-
hatók a S (к) mátrix diagonalizálása útján (amely 2n-eá rendű valós mátrix saját-
érték-egyenletévé való átírással [9], vagy komplex aritmetika használata segítségével 
végezhető el) az 
S ± 1 / 2 ( A ) = \(k)s(k)±1/2\+(k) (10) 
egyenlet alapján. Itt a V(A) mátrix az S (к) mátrix Vj(A) sajátvektoraiból képzett 
mátrix és az s (A) diagonális mátrix elemei S(A) sajátértékei. Mivel, mint az könnyen 
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bebizonyítható, S(A)-nak csak pozitív sajátértékei lehetnek, s(A)±1/2 könnyen 
képezhető. 
3. Az S (A) mátrix kiküszöbölésére kidolgozott módszert G. Del Re-vel egy-
szerű modell-polimer tight binding módszerrel első szomszéd közelítésben 
(<7=0, + 1 és —1) kapott sávszerkezetének tanulmányozására alkalmaztuk [II]. 
Az M. Carpentieri által készített program felhasználásával kapott eredmények 
szerint az elemi cellában 4 AO-t tartalmazó modell-polimer egyes sávjainak hely-
zete erősen változott az S(0) és S(+ 1) mátrix elemeinek változtatásával [II]. A mód-
szert ezután Békássy Csabává1 és Biczó Gézával [10] homopolinukleotidok sáv-
szerkezetének meghatározására használtuk fel ismét tight binding közelítésben 
S(A) figyelembevételével. Az eredmények — a molekulák esetéhez hasonlóan -
lényegesen eltértek az átfedés elhanyagolásával előzőleg kapott [9] eredményektől. 
4. A H (A) mátrix elemei lineáris lánc esetén első szomszéd kölcsönhatás közelí-
tésben 
[Щк)],,
д
 = (Щ0)],,
в
+\Н(+т,
в
е'
ка+[Щ-\)]
г
,
в
е-*° (11) 
alakúak lesznek. Ha aH(q) (<7=0, +1) mátrixok elemeinek kiszámítására az ab initio 
számítására alkalmas Rothaan-féle zárt héjú SCF LCAO МО módszert [1] alkal-
mazzuk (tehát ily módon ab initio SCF LCAO kristálypálya módszert konstruálunk), 
a H(<7) mátrix elemeire a 
[Н(<7)]
л9 = < 4 | - 1 л - 2 " ёрг.ля)-
z ,1=o. «=i Ю - I r, s=i 
+i, - 1 
01, «2 = ° 
+ 1 , - 1 
(12) 
kifejezés volt levezethető [1]. Itt Z a az a-adik mag töltése, R ^ a c/j-edik cellában levő 
a-adik mag helyvektora, nm az elemi cellán belül levő magok száma és a xq rövidített 
jelölés a q-adik cella g-edik atomján centrált AO-t jelenti, xq = y(r — r9— qa) ahol 
r° a 0-adik cellában levő g-edik mag helyvektora. (Megjegyzendő, hogy ha egy 
atomnak több AO-ja van, a z / , g indexeknek még alindexeket kell adnunk.) A (12)-ben 
előforduló négycentrumos integrálok definíciója 
(xWr'lxUs2) = í 7° Cr i)z'k (A) - 1 - A(h)mh)dV2 ; (13) 
'12 
a <7j, illetve a q2 szerinti szummajel melletti vessző azt jelenti, hogy az összegzésből 
kizárandók mindazok az integrálok, amelyekre <í i—^l^l vagy \q,—q\>], vagy 
к г
- ? ^ ! (szigorú értelemben vett első szonszéd közelítés). Végül 
nja 
г n* 
PrM = J 2 Zd*r(k)dUk)eikqadk 
-л/а 
nja 
2a „ 
Re 
ti i=í 
о 
ahol n* a betöltött sávok számát jelenti. 
2 d*r(k) diS(k)e'kqa dk (14) 
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Könnyen meg lehet mutatni [VIT], hogy ha a fent definiált szigorú értelemben vett 
első szomszéd közelítést alkamazzuk, egy lineáris lánc ab initio számítása során fel-
lépő különböző négycentrumos integrálok száma csak négyszerese az elemi cellát 
alkotó négycentrumos integrálok számának. Ezért ha egy molekula ab initio szá-
mítása már elvégezhető, az ismétlődéséből felépíthető lánc ab initio számítása is 
elvégezhető lesz. Ezt figyelembe véve az IBM Fejlesztési Laboratóriumában (San 
Jose, California) J. M. André [11] és E. Clementi beprogramozta az ismertetett 
sávszámítási módszerünket az IBM 360/105 számítógépre, azt H.,-molekulákból álló 
lánc és polién ab initio sávszerkezetének kiszámításáramár alkalmazta és a közeljövő-
ben periodikus DNS és fehérje modellek ab initio sávszerkezetének kiszámítására 
kívánja alkalmazni. 
Megemlítendő még, hogy az ab initio SCF LCAO CO módszert megfogalmaztuk 
3-dimenziós kristály esetén is az összes szomszéd közelítésben [I]. 
5. A (12) kifejezésben ugyanazokat a közelítéseket bevezetve, mint amelyeket 
a 7r-elektronok tárgyalására szolgáló Pariser-Pa'rr-Pople módszer [3, 4] alkalmaz 
molekulák esetén (differenciális átfedés elhanyagolása, a megmaradó integráloknak 
atomspektroszkópiai adatokból való számolása, illetve parametrizálása), a [PffÁ)^
 g 
mátrixelemekre lineáris lánc esetén az első szomszéd közelítésben a 
[ H W l / j = - I f + b P f , f ( ! f - E f ) + i [ F 9 , 9 ( 0 ) - Z , ] v / i f f ( 0 ) + Í [ / V , ( 0 ) - Z J . 
9=1 
•[ v / .9( l ) + v / , 9 ( - l ) ] + [ ^ / , / ( l ) - ^ / , / ( I ) v / i / ( l ) ] e « ' ' + (15a) 
+ [Дх. / ( - 1 ) - i / ( - 1 ) Vj-.Д - 1 )] e - í fee, 
[H(Ar)]/if = ßf,g(0)-ipf,g(0)vfyg(0)+[ßf<g(\)-Apftg(l)vfig(\)]eik° + 
kifejezések adódtak [III, 12]. Itt a még nem definiált mennyiségek közül I f , illetve 
az Ef az /-edik atom ionizációs potenciálja, illetve elektronaffinitása a megfelelő 
vegyértékállapotban, Z s az /-edik atom által szolgáltatott л-elektronok száma. 
Továbbá a 
ßf..(4) = (x°f\hlönw (1 6 ) 
egy-elektronos integrálokat a módszer q— 0 esetén a P-P-P módszerhez hason-
lóan empirikus paramétereknek tekinti, míg qZO esetén a megfelelő S/,9(</) 
átfedési integrálokkal arányosnak veszi fel. A 
v/,e(<7) = (XfXfxUí) (17) 
Coulomb-integrálokat — a P-P-P módszerhez hasonlóan — nem elméleti úton szá-
mítottuk, hanem azokra az elméletileg adódóknál kisebb szemiempirikus értékeket 
vettünk fel. így a periodikus DNS modellekre való alkalmazás esetén ezekre a 
Mataga és Nishimoio-tói [13] származó 
„2 j 
Vf
 "
(<?)
 « , „
 =
 2 ^ I e - E f - E e ] (18) / , 9 W / a f , e + r f , á q y a / ,» 
kifejezést használtuk, ahol 
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6. Az előző pontban vázolt szemiempirikus SCF LCAO (P-P-P) CO mód-
szert nemzetközi kooperációban különböző periodikus DNS modellek л-elektron 
energiasávjainak meghatározására használtuk fel. A D. K. Rai és K. Appel által ké-
szített program felhasználásával az Uppsalai Egyetem CDC 3600 számítógépén 
először az 5 homopolinukleotid (poli A, poli T, poli G, poli С, és poli U) л-elektron 
sávjait határoztuk meg [III]. Miután ugyanezt a módszert J. Avery és J. Packer 
az Imperial College (London) IBM 7094-es számítógépére beprogramozta, a sáv-
számítást a poli (A—T) és a poli (G—С) kétláncú periodikus D N S modellekre 
végeztük el [IV]. Ezután a Californiai Egyetem (Lawrence Radiation Laboratory) 
C D C 6600-as számítógépén került sor a bonyolultabb 
periodikus DNS modellek л-elektron sávjainak számítására a P-P-P közelítés-
ben a B. F. Rozsnyai által készített program felhasználásával [V]. Az utóbbi számító-
gépen egy bonyolult periodikus DNS modell sávszerkezetének meghatározása, 
amely kb. 30 80-adrendü mátrix diagonalizálását és nagyszámú numerikus integrálást 
[a Pr^fq) mátrixelemek kiszámítását minden iterációs lépésben] igényelt, kb. fél 
órát vett igénybe. 
A kapott eredmények szerint [III, IV, V] a számolt periodikus DNS modellek 
a sávszerkezet szempontjából két csoportba oszthatók. A homopolinukleotidok 
és a poli (A—T), poli (G—С) rendszerek meglehetősen széles sávúak (a legalsó 
betöltött sáv szélessége ~ 1 eV, a vegyértéksávé 0,2—0,3 eV és a vezetési sávé 
~ 0 , 2 eV). Ezzel szemben a bonyolult periodikus D N S modellek 
stb.) sávjai igen keskenyek (a legalsó betöltött sáv, a vegyértéksáv és a vezetési sáv 
szélességei rendre ~0 ,1 , 0,03, 0,01 és ~0,01 eV). A kapott sávszerkezetek alap-
ján Suhai Sándor által elvégzett közepes szabad úthossz becslések [14] a széles-
sávú modelleknél zl=20—30 a-t, míg a keskenysávú modelleknél A = 1—5 a-t 
eredményeztek (az elemi transzláció a DNS-ben a = 3,36Â). Mindebből következik, 
hogy a szélessávú modellek esetén, amikor ugyanaz a bázis, illetve bázispár ismét-
lődik a DNS-ben, a л-elektronok delokalizált, Bloch-típusú leírása helytálló. Ezzel 
szemben a keskenysávú bonyolult periodikus D N S modellek esetében már kérdésessé 
válik, hogy a Bloch-típusú leírás, vagy a hopping mechanizmus feltételezése a he-
lyesebb [VII]. A valóságos aperiodikus DNS sávszerkezet valószínűleg a két szélső 
esetet képviselő széles és keskenysávú modellek sávszerkezete között van. 
Könnyen bizonyítható, hogy a zárthéjú SCF LCAO kristálypálya módszer alkal-
mazása esetén a szingulett gerjesztési energiára túl nagy érték adódik [IV, 15], 
függetlenül attól, hogy a számítást ab initio, vagy szemiempirikus módszerrel vé-
gezzük el. így a periodikus DNS modellek esetén a gerjesztési energiára ~ 2 e V - t a l 
nagyobb érték adódot t a kísérleti értéknél [IV]. SCF LCAO kristálypálya módszerek-
nél ugyanis a szingulett gerjesztési energia 
"AE^j = Ej (k) - e,: (Ar> - Jit j (A) + 2Kt> j(k) (19) 
kifejezésében szereplő J:j(k) Coulomb és A, f k ) kicserélődési integrálok InA/A-ként 
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eltűnnek, ha A7— °o. így a gerjesztési energiára jó közelítéssel a megfelelő tiltott 
sáv szélessége adódik, ami a Hartree-Fock-módszernél mindig jóval nagyobb, 
mint a szingulett gerjesztési energia (például a poli (G—С) esetén a vegyértéksáv 
és a vezetési sáv közötti tiltott sáv szélessége 6,0 eV, míg a megfelelő gerjesztési 
energia 4,0 eV [IV]). 
7. A DNS-beli fémion szennyezéseknek a sávszerkezetre gyakorolt hatásának 
figyelembevételére első lépésként B. F. Rozsnyaiwal a 
Mg 2 + M g 2 + 
poli (G—С) és poli (G—С) 
periodikus DNS modellek я-elektron energiasávjait határoztuk meg ismét a P-P-P 
kristálypálya módszerrel [VI]. Az első modellnél azt tételeztük fel, hogy a guanin 
O u a tomjának nem-kötő elektronpárja kapcsolódik a Mg 2 + -kat ionhoz, amely 
így a bázispár síkjában helyezkedik el és 2 я-elektronnal hozzájárul a bázispár de-
lokalizált 7r-elektronrendszeréhez. A másik esetben feltételezett modellünk szerint 
a Mg 2 +-kat ionhoz a citozin NH2-csoportjának я-elektronpárja kapcsolódik. Az 
aminocsoport így közel tetraéderes szerkezetű lesz, 2 я-elektronja nem vesz többet 
részt a G — С bázispár delokalizált я-elektronrendszerében és a Mg2 + kikerül a bázis-
pár síkjából. 
A számítás során a két nettó pozitív töltésű Mg 2 + -ka t ion erős elektrosztatikus 
hatását a többi kötésre a /?/ig(<?) paraméterek megfelelő módosítása út ján vettük 
figyelembe [VI]. A kapott eredmények szerint az első modellnél a Mg2+rc-elektronjai 
egy igen keskeny új sávot hoztak létre, amely mélyen a következő legalsó betöltött 
sáv alatt helyezkedett el (a másik modell esetén természetesen nem adódo t t extra 
sáv, hanem a poli (G—С) egy sávja tűn t el). A M g 2 + - k a t i o n erős elektrosztatikus 
hatása miatt az összes többi sávok erősen perturbálódtak mindkét esetben. A sávok 
általában 2—3-szorosra szélesedtek ki és a második modell esetén a tiltott sáv 
szélessége a poli (G—C)-beli ~ 6 e V - r ő l ~ 2 e V - r e csökkent le [VI]. Ez a tény 
lehetővé teszi a nagyfrekvenciás váltóárammal végzett DNS-beli vezetőképesség 
mérésekor kapott ~ 0,2 eV vezetőképességi aktiválási energia érték [16] és a tiltott 
sávszélesség értékének összehasonlítását, ha figyelembe vesszük, hogy az S C F LCAO 
kristálypálya módszer poli (G—С) esetén a kísérletinél ~ 2 e V - t a l nagyobb szin-
gulett gerjesztési energiát eredményezett (lásd az előző pontot) . 
Természetesen a DNS-beli fémszennyezések hatásának reális felmérése az eddi-
gieknél sokkal kiterjedtebb további vizsgálatokat igényel, amelyeknek egy része 
folyamatban van. 
8. Az ab initio SCF LCAO CO módszer [H(<?)]у>д mátrixelemeiben (lásd a (12) 
egyenletet) ugyanazokat az elhanyagolásokat bevezetve, mint a C N D O / 2 módszer 
tesz molekulák esetén [5,6], Biczó Gézával együtt a <r- és я-elektronok energiasávjai-
nak együttes meghatározására szolgáló szemiempirikus módszert konstruál tunk 
[IX] mind egy-, mind két-, illetve háromdimenziós periodikus rendszerekre. Ennek 
az ún. C N D O kristálypálya módszernek a programozása egydimenziós esetben, 
D. Beveridge-ve\ együttműködve, a New York University CDC 6600-as számító-
gépére, kétdimenziós esetben pedig E. Alving közreműködésével a Nat ional Institute 
of Health Univac számítógépére folyamatban van. Az egydimenziós esetre vonat-
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kozó programot ismét periodikus D N S modellek-, míg a kétdimenziós polimerre 
vona tkozó programot periodikus fehér je modellek a - és 7i-energiasávjainak meg-
ha tá rozásá ra szándékozunk felhasználni.* 
9 . A z ab initio S C F LCAO M O módszer formai lag könnyen általánosítható 
per iod ikus polimerekre a korrelációs energia részbeni figyelembevételére szolgáló 
„ k ü l ö n b ö z ő pályák kü lönböző spinekre" módszer esetében is. Ekkor (6) helyett két 
egyenletünk lesz: 
"H (A) d, (A) = % (A) S (А) ч (A) (q = a ,ß ) (20) 
és a lineáris lánc első szomszéd kölcsönhatása esetén ( l l ) -hez hasonlóan írhatjuk 
["H ( A ) ] 9 == [ 4 H (0)] f i 9 + p H ( 1 )]/ , 9 eika + p H (— 1 )]/, „ e - ika (>1 = y.,ß). (21) 
Az ' 'Н(д) mátr ixokat mos t 
4 , j = 0, a ff"" 
+ 1, - 1 
n 
+ 2 {[pz(q)+p?,i(<j)} 2 ' 
r
>
s
 «i.ít = 0, 
+1, - 1 
2 p z ( 9 ) ( x f № 4 1 » (n = oc,ß; <7 = 0, + 1, - 1) 
«1.1г=°> 
+1,-1 
(22) 
egyenletek adják meg, ahol apí%(q) mátrixelemek (14)-hez hasonlóan minden iterációs 
lépésben a 
я la 
p z ( f l ) = ^ Re 
- / . „ * 
J S "с'ь 
о 
(A)"ff
 s(k)eik""dk (r, = « , ß ) (23) 
kifejezés segítségével számíthatók ki. Megjegyzendő, hogy a Biczó Gézával együtt 
elvégzett részletes levezetés háromdimenziós esetre és összes szomszéd kölcsön-
ha tás ra is megadta a megfelelő kifejezéseket [VIII]. 
10. Ismét ugyanazokat az elhanyagolásokat téve a (22) mátrixelemekben, mint 
a P-P-P-módszer tesz molekulák esetén, megkaptuk a 7r-elektronok sávjainak 
vizsgálatára szolgáló különböző pályák különböző spinekre szemiempirikus 
S C F L C A O (P-P-P) kristálypálya módszer kifejezéseit [VIII].** 
11. Amint az jó l ismert, ha az a- és ß-spinü elektronokra külön egy-elektron-
függvényeket ha tá rozunk meg és ezekből építünk fel Slater determináns alakjában 
egy sokelektron-hullámfüggvényt, az utóbbi nem lesz sajátfüggvénye S2-nek. Ezért 
F . Míartinoval együtt a különböző pályák különböző spinekre módszer korrektebbé 
való tétele céljából spinproicionált Slater-determinánssal állítottuk elő a Hamilton-
-operá to r várható értékét és ezt variáltuk. A számításnál felhasználtuk a 
* Az értekezés benyújtása óta ilyen számításokra már sor került mind az MTA С DC 
3300-as számítógépén [17], mind az NYU CDC 6600-as számítógépén [18]. 
** Az értekezés benyújtása óta ez a módszer is alkalmazásra került egy periodikus DNS 
modell esetén [19]. 
PERIODIKUS POLIMEREK ELEKTRONSZERKEZETÉNEK VIZSGÁLATA 3 3 1 
párosítási tételt, amely szerint létezik egy olyan unitér transzformáció, amely 
az a- és ß-spinü elektronok pályáit kölcsönösen ortogonalizálja a két függvénysorozat-
ból kivett egy-egy függvényből álló párok kivételével: 
< ? ? и > = kaj (24) 
[20]. Bevezetve а kx = k2 =... =k„ = k elhanyagolást (In az elektronok száma) a variá-
ciószámítás F. Martinovai együtt történt elvégzése és LCAO MO-k bevezetése 
után a meglehetősen bonyolult 
" H Q + hCf = S 2 ( £ T c ; + e f Cf) , (25a) 
j 
BHCf + hCf = S 2 (£jp c J + e f c 5 ) (25b) 
1 
ún. extended Hartree-Fock mátrixegyenletekre lehetett jutni (X). Az ''H(i/ = a, ß) 
és h mátrixok definícióját molekulákra az ab initio esetben [X] (19a)—(19c), 
(20a)—(20b), (11) és (15a)—(15b) egyenletei, míg a P-P-P esetben (mikor S = l ) 
[X] (23a)—(23e) egyenletei adják meg (extended Hartree-Fock P-P-P módszer). 
Megemlítendő még, hogy (25a)-ba és (25b)-be ismét S = l - t helyettesítve és az 
"H és h mátrixok elemeiben a CNDO/2 [5] módszer elhanyagolásait bevezetve meg-
fogalmazható volt az extended Hartree-Fock C N D O módszer is molekulákra [XII]. 
Az utóbbi esetben a H és h mátrixok definícióját [XII] (38a)—(40c) egyenletei 
adják meg. 
A (25a) és (25b) egyenletek megoldására különböző numerikus eljárásokat dol-
goztunk ki [21, 22] amelyek programozása a P-P-P esetben folyamatban van. 
A bevezetett különböző extended Hartree-Fock-módszerekkel kapcsolatban 
még megjegyzendő, hogy meg lehet mutatni, hogy a (25a) és (25b) egyenletek, illetve 
a megfelelő operátor-egyenletek, amelyekből az előbbiek levezethetők voltak [X] 
k= 1 (zárt héj) esetén visszaadják a konvencionális Hartree-Fock-egyenleteket. 
Az új extended Hartree-Fock-egyenletek másik érdekes tulajdonsága, hogy ha 
я — oo és х<кя, azok átmennek a spinproicionálás nélküli különböző pályák külön-
böző spinekre Hartree-Fock egyenletekbe („unrestricted" Hartree-Fock egyen-
letek, illetve a szilárdtest-fizikában szokásos elnevezéssel spinpolarizált Hart-
ree-Fock egyenletek [23]). 
12. Noha az utolsó bekezdésben elmondottak szerint, ha я — a spinproicioná-
lás szükségtelenné válik, két okból mégis érdekesnek látszott a (25a) és (25b) egyenle-
teket periodikus polimerekre átlalánosítani. Egyrészt ily módon könnyebben lehetővé 
válik véges periodikus rendszerek (például oligonukleotidok, vagy oligopeptidek) 
vizsgálata a korrelációs energia részleges figyelembevételével. Másrészt nagy spinű 
(ferromágneses) rendszerek számításánál (amikor tehát nem teljesül az s<scn fel-
tétel) nagy я esetén is szükség van a spinproicionálásra, ha a különböző pályák 
különböző spinekre módszert kívánjuk alkalmazni. 
A (25a) és (25b) egyenletekre alkalmazva az 1. pontban vázolt blokkdiagonali-
zálási technikát lineáris lánc esetén az 
*H (k) d) (k) + "h (k) df (k) = s (k) 2 И* (k) d] (Ar) + e f (k) df (*)] (26a) 
j 
ßH (к) df (A:) + "h (Ar) df (A:) = S(Ar) 2 [r.f(k)df(k) +
 Ë f ( k ) à f k ) } (26b) 
3* 
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mátrixegyenletekre ju tunk , ahol ismét 
+N 
"H(*)= 2 eik*"m(c,) (q = ot,ß), (27a) 
q=-N 
"h (k)= y e'k*"»h(q) (4 = ot,ß), (27b) 
q=-N 
és 
S (le) = 2 e*«°S (q). 
q=-N 
(A levezetést természetesen háromdimenziós esetben is el lehetett végezni [XII].) 
Első szomszéd kölcsönhatás a lkalmazásakor lineáris láncra az ab initio esetben 
az m(q) és "h(q) mátrixok elemeit [XII] (28a)—(28d) és (34a)—(34c) egyenletei 
ad ják meg (ab initio extended Hart ree-Fock kristálypálya módszer). A P-P-P, 
illetve a C N D O módszernél szokásos elhanyagolásokat bevezetve az ''H(q) és 
''h(q) mátrixok elemeiben és természetesen S = l - t helyettesítve, megkonstruálhatok 
voltak a P-P-P extended Hartree-Fock [XI], illetve C N D O extended Hartree-Fock 
C O módszerek [XII] is. (Az ' 'H (q ) és ''h(q) mátr ixok elemeit lineáris láncra — 
első szomszéd közelítést alkalmazva — a P-P-P esetben [XI] (3a)—(3g) egyenletei, 
míg a C N D O esetben [XII] (48a)—(55) egyenletei adják meg.) 
A röviden ismertetett extended Hartree-Fock C O módszerek alkalmazására 
még nem került sor, de remélhető, hogy szemiempirikus változatainak hazai számító-
gépekre és ab initio a lakjuknak külföldi nagy sebességű számítógépekre való progra-
mozása a közeljövőben megindul. 
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I. Bevezetés és összefoglalás 
A gyors neutronokkal keltett magreakciók vizsgálata a magfizika legnehezebb 
feladatai közé tartozik. Míg a töltött részecskéket közvetlenül, a neutronokat csak 
közvetve, reakciótermékeik, vagy a visszalökött magok ionizációja útján lehet 
detektálni. A közvetett regisztrálás következményeként a gyors neutronokkal végzett 
kísérletekben igen hosszú adatgyűjtési idő szükséges, sokszorosan hosszabb, mint 
töltött részecskék esetében. További súlyos problémát jelent a háttér. A gyors 
neutronok szabad úthossza anyagban nagyságrendekkel nagyobb, mint a töltött 
részecskéké. A hátteret a target környezetében levő anyagokon, a padlón és a falakon 
szórt neutronok, valamint a nagy mennyiségben keletkező kísérő gamma-sugárzás 
képezi. Utóbbira a neutrondetektorok nagy, a neutronokkal összemérhető hatás-
fokkal megszólalnak. 
A nagyszámú kísérleti nehézség ellenére a neutronokkal keltett magreakciók 
vizsgálata a megreakciók tanulmányozásának egyik fontos területe. Az első ilyen 
kísérletet Rosen végezte 1953-ban, fotoemulzió segítségével. Azóta a gyorsneutron-
spektroszkópia sokat fejlődött , új módszereket dolgoztak ki és a neutronokkal vég-
zett magfizikai kutatások szerepe ál landóan növekszik. Különösen megnőtt az 
ilyen vizsgálatok száma azután, hogy létrejött a trícium targetek „ ipar i" előállítása 
és kereskedelmi forgalma. A 3H(d, ri) 4 He magreakció útján nagy hozamú és vi-
szonylag olcsó neutrongenerátort lehet építeni 14 MeV-os neutronok előállítására, 
ezért ezen az energián különösen sok kísérletet végeztek. 
Jelen disszertáció a szerző és kutatócsoportja által az elmúlt mintegy tíz év során 
14 MeV energiájú neutronokkal végzett kutatómunkáját írja le. A gyors neutronok-
kal végzett magfizikai kutatásokban a kísérleti-technikai és metodikai problémák-
nak általában nagy teret kell szentelni. A kísérleti munkát többnyire nem lehet 
metodikai problémák vizsgálatától szétválasztani. Esetünkben létre kellett hoz-
nunk a kísérleti berendezéseket. így sok technikai és metodikai feladattal foglal-
koztunk és az eredmények egy részét ezen a területen értük el. Ennek megfelelően 
a disszertáció két részre tagolódik. Az első részben (A) metodikai és kísérleti-technikai 
eredményeinkről számolok be és ismertetem a magfizikai kísérleteinkben alkalma-
zott berendezéseket és eljárásokat. A második részben (B) magfizikai vizsgálatainkat 
tárgyalom. 
A szokásostól némiképp eltérve az irodalom ismertetése nem alkot egy külön 
részt a disszertációban. Az irodalmi hivatkozások párhuzamosan fordulnak elő 
a saját publikációinkra való hivatkozásokkal. A felhasznált saját publikációkat az 
„Irodalomjegyzék" elején soroltam fel. 
A disszertációban minden fejezetben olyan problémakörrel foglalkozom, amely-
ben kuta tómunkát végeztünk és saját eredményekről is beszámolhatok. Kivételt 
csak az I. fejezet: A visszalökött p ro tonok módszere képez, amelyben az olvasó 
kényelme érdekében tankönyvekben is megtalálható összefüggéseket foglaltam össze. 
A tárgyalt vizsgálatok egy része nem lezárt, további munka nálunk is és másutt is 
folyamatban van. Célszerűnek láttam a folyamatban levő munkáinkat is ismertetni, 
így pl. leírtam a sokdetektoros mérőrendszert, amely nem tekinthető még befejezett-
nek. Ezzel a berendezéssel az első magfizikai mérések előkészítése most van folyamat-
ban. Elasonlóan az (n, 2ri) mechanizmusának vizsgálata terén is még csak az első 
lépések történtek meg, az elért eredmények a reakciómechanizmusra vonatkozólag 
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előzetesnek tek in the tők; lényegesebb eredmény a részletesebb kutatás metodikai 
feltételeinek kidolgozása. 
Az a lábbiakban összefoglalom a célkitűzéseinket, valamint az elért f ő b b ered-
ményeket, amelyeket a disszertáció első részében dolgoztam fel: 
a) A munká t a gyorsítóberendezés megépítésével kellett elkezdenünk. Bár az ala-
csony feszültségű ~ 200 kV-os kaszkád-generátorral a 3H(c/,//) 4 He egzotermikus 
magreakció a lapján működő úgynevezett 14 MeV energiájú neutrongenerátorok 
működési elvei az 1950-es évek végére, amikor mi a munkát elkezdtük, ismertek 
voltak, a neutrongenerátor építése során a fókuszálás, a triciumtarget kezelése, 
a neutronhozam-mérés , és a target élet tartama vonatkozásában szerzett tapaszta-
lataink új felismeréseket képeztek [A60]*. 
b) Kezdetben a neutron-spektrométer elektronikai problémái is teljesen a mi fel-
ada tunka t képezték. A kialakított rendszer fejlesztésével a nanoszekundumos 
méréstechnikánk javításával a későbbiekben Szabó László, Kozma Gyula és 
Lohonyai László foglalkoztak együt tműködve a szerzővel. A i l l . 6 §—8 §-a 
tar talmazza a kifejlesztett nanoszekundumos méréstechnika elveit, az impulzus-
formálás és az időfelbontás vonatkozásában elért eredményeket [А62]. 
c) 1964-ben felismertük a 3H(cl, rí) 4 He neutrontermelő magreakció visszalökött 
alfa részecskéi felhasználásának jelentőségét az időmérés céljára [А64]. A vissza-
lököt t alfa részecskék detektálásának megvalósítása (III. 3 §) sok esetben nagyon 
előnyösnek bizonyult az időfelbontás és a jel/háttér, illetve a szükséges regisztrá-
lási idő szempontjából . 
d) Felismertük a visszalökött-alfa módszer és a pulzálás kombinálásának előnyeit 
[A64ö], Az alfa módszernél az a lkalmazható neutronintenzitást a véletlen koin-
cidenciák korlátozzák. A pulzált módszernél az intenzitás olyan nagy lehet, 
amennyit a berendezés teljesítőképessége, vagy a detektor terhelhetősége meg-
enged. A két módszer kombinálása sok esetben egyesíti a két módszer előnyeit 
(III. 4 §). 
e) A közelmúltban sikerült Pállá Gabriellával közösen a pulzálást és az alfa-
módszert , valamint a kettő kombinációjá t kielégítően és általánosan összehason-
lítani [A71], (III. 5 §). 
f ) A gyorsneutron-repülési-idő spektrométerekben a regisztrálás a meglökött 
p ro tonok detektálása útján történik. Monoenergiás neutronnyaláb ha tására az 
impulzusok ampl i túdóspektruma széles, úgynevezett téglalap spektrum. Az idő-
szórás döntő tényezője abból származik, hogy a különböző ampl i túdójú im-
pulzusok különböző időpontban érik el a rendszer indulási szintjét. Kidolgoz-
tunk egy egyszerű módszert, amit kompenzálásnak neveztünk, amelynek segít-
ségével ezen effektus hatása kevésbé érvényesül és az időfelbontás nagymérték-
ben megjavul [A646] (III. 9 §). 
g) Kidolgoztuk a kompenzálás elveit a sok neutrondetektoros mérőrendszerre, 
a kompenzáló á ramkörök elhagyásával számológépi program alapján [А68]. 
h) Két neutronra vezető magreakciók vizsgálatát megnehezíti, sőt bizonyos esetek-
ben lehetetlenné teszi az, hogy mindkét detektor megszólalhat ugyanarra a 
neut ronra . Felismertünk egy elvet és kidolgoztunk egy módszert ezen „á tszórás i" 
jelenség kiküszöbölésére [A65], (III. 10 §). 
* A generátor építésével kapcsolatosan szerzett tapasztalatokat később sem fogom rész-
letezni. 
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j) A gyorsneutronokkal végzett ku t a tómunka alapvető problémája a hosszú re-
gisztrálási idő. Az elvégezhető kísérletek körét a szükséges regisztrálási idő 
korlátozza. Évek ó ta foglalkozunk egy sokdetektoros mérőrendszer kifejlesztésé-
vel, aminek megépítése a közelmúltban megvalósult. Az alkalmazott elvek és 
eljárások kipróbálására számos előkísérletet végeztünk. A szükséges „ T P A " 
számológépi p rogramok kidolgozása és kipróbálása, valamint a rendszer kutató-
munkára való alkalmazása fo lyamatban van (III. 11 §). 
A berendezés továbbfejlesztése és a metodikai ku ta tómunka évek óta párhu-
zamosan folyik a magfizikai kísérleti vizsgálatokkal. A disszertáció második része (B) 
magfizikai kísérleteinket tárgyalja. A felvetett problémák túlnyomó többsége a 14 MeV 
energiájú neutronok rugalmas és rugalmatlan kölcsönhatásaival foglalkozott , vagyis 
az (n, n), (n, n') és (n, 2rí) magrekaciókkal.* 
Különös fontosságot tu la jdoní tot tunk az (n, 2n) reakció problémájának. Ez 
a folyamat 14 MeV energiájú neut ronokkal való bombázásnál nagyon jelentős sze-
repet játszik, gyakran ez az egyedüli számottevő rugalmatlan folyamat. Mégis kísér-
leti nehézségek miat t ezen magreakcióról nagyon keveset tudunk, főleg aktivációs 
módszerrel mért hatáskeresztmetszet-adatokat . A reakció mechanizmusára vonat-
kozóan azt lehet tudni , hogy a k o m p a u n d mag kialakulásának nagy a valószínűsége, 
de emellett jogos az a várakozás, hogy más direkt fo lyamatok is szerepet játszanak. 
A magfizikai kísérleti munkát és az elért eredményeket az a lábbiakban foglalom 
össze : 
a ) Kísérletet végeztünk Bi és Pb magokon az (n, 2ri) magreakció mechanizmusának 
tanulmányozására [А63]. N e k ü n k sikerült első ízben közvetlen mérést végezni 
a kilépő neu t ronok közötti koincidenciák regisztrálása útján. Olyan kiértékelési 
eljárást a lkalmaztunk, amelynek segítségével sikerült a kompaund reakció 
mechanizmus részesedésére felső korlátot megadni (70%, illetve 80%) és ezzel 
a kilépő neu t ronok közötti szög- és energia-korrelációk szükségszerű létezésére 
következtetni (V.). 
b ) Foglalkoztunk az úgynevezett héj-effektusok problémájával az (n, 2n) magreakció-
ban. Jéki Lászlóval közösen a 14 MeV körüli energiákon mért (n, 2n) hatáskereszt-
metszet ada toka t vizsgáltuk és megmuta t tuk , hogy a jelenlegi kísérleti adatok 
nem muta t ják a nívósűrűség héj-effektusát, sőt a páraenergia esetleges héj-
effektusára sem lehet következtetni [A69], (IV. 2. §). 
c) Sikerült megoldanunk a rugalmas szórás úgynevezett „kisszögű anomál iá já t " 
[A66], [A66a], [A68], [A68a]. A problémát szovjet kuta tók azon kísérleti tapasz-
talata vetette fel, hogy gyorsneutronoknak U, T h és Pu magokon való rugalmas 
szórásánál a kisszögek t a r tományában neutrontöbblet jelentkezik, az egyéb 
magoknál sikeresen alkalmazott diffrakciós modellhez képest. 
Két kísérletet végeztünk (VI): 
1. Megvizsgáltuk az u rán-mag gyorsneutronokkal indukált alfa bomlását : 
az 238U(«,an')234Th reakció létezését. Megmuta t tuk , hogy a feltételezéssel 
ellentétben ez a reakció nem lehet felelős a kis szögekben tapasztalt neutron 
* Foglalkoztunk és eredményeket értünk el 14 MeV energiájú neutronokkal gerjesztett 
rövid élettartamú izomér átmenetek vizsgálatával is. De ezen kísérletek tárgyalását a disszertáció-
ban mellőztem, tekintve, hogy alig függ össze a B. részben tárgyalt többi problémával. 
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többletért. E reakcióra vonatkozó kísérletünk egyben megmutat ta , hogy az 
i rodalomban feltételezett „indukált h a s a d á s " sem magyarázza az anomál iá t . 
2. Széles szögtar tományban mértük a rugalmas szórást urán targeten. Ezen 
kísérlet kiértékelésénél gondosan figyelembe vettük az alacsonyan fekvő 
rotációs nívókat gerjesztő inelasztikusan szórt neut ronok járulékát. Ezzel és 
megfelelő optikai modell analízissel sikerült a rugalmas szórást a teljes szög-
ta r tományban kielégítően értelmezni. Megmutat tuk, hogy anomália 14 MeV 
energiájú neutronokra az urán esetében nem létezik. 
d) Régóta ismert tény, hogy 14 MeV neutron rugalmatlan szórását nem lehet teljes 
mértékben a k o m p a u n d elmélet, illetve a statisztikus modell alapján leírni. A ru-
galmatlan szórt neutronok spekt rumában, előre irányuló szögekben a nagy ener-
giájú szórt neutronok száma sokszorosa a statisztikus elmélet alapján vá rha tó 
értéknek. Satchler és mások egy sereg magnál megmuta t ták , hogy a m a g o k 
kollektív állapotai rövid hatótávolságú nukleáris kölcsönhatásokkal neu t ronok-
kal is gerjeszthetők, ami ezen direkt j á ru léko t magyarázza. Ilyen vizsgálatokat 
végeztünk mi is 32S 2,24 MeV-es 2 + , va lamint a 56Fe 0,845 MeV-es 2 + n ívó jának 
gerjesztésére vonatkozólag [А71я]. A mér t szögeloszlásokat csatornacsatolásos 
számításokkal értékeltük ki, illetve a 32S esetében D W B A számításokkal is. 
Az elméletileg számolt és mér t szögeloszlások megegyezése kielégítő, a kapo t t 
deformációs paraméter értékek megegyeznek az elektromágneses á tmenetekből 
meghatározot t értékekkel (VII.). 
Л) 
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II. A visszalökött protonok módszere 
A gyors neutronok energiameghatározására a magspektroszkópia legnehezebb 
kísérleti feladatai közé tartozik. A neutronok anyagon való áthaladásnál ionizációt 
nem keltenek, ezért a detektálás közvetve a neutronokkal létrehozott magreakciók 
termékeinek regisztrálása útján történik. Az eljárások többségében a legegyszerűbb 
kölcsönhatást , a rugalmas szórást használják fel és a visszalökött protonokat de-
tektál ják. 
A proton-neutronszórás alábbi formuláiban a következő jelöléseket a lka lmazzuk: 
E neutronenergia ütközés előtt 
E ' neutronenergia ütközés után 
Ep a visszalökött p ro tonok energiája 
(p a protonkilépés szöge a beeső 
neutron irányához 
0 a neutronkilépés szöge a beeső 
neutron irányához 
o(E) a neutron rugalmas szórásának totális 
hatáskeresztmetszete 
acp(E) a protonkilépés differenciális 
hatáskeresztmetszete 
o e ( E ) a neutron rugalmas szórásának dif-
ferenciális hatáskeresztmetszete 
laboratóriumi rendszerben 
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ф a neutronkilépés szöge l 
a ^ E ) a neutronszórás differenciális 1 tömegközépponti rendszerben 
hatáskeresztmetszete J 
A rugalmas ütközés kinematikai összefüggései a lapján: 
Ep = Ecos2<p és E'= E c o s 2 0 (1) 
zi 11 1 / 
в = 2 - 9 = ^ 
=
 4а
Ф (E) cos (p 
(2) 
gQ E — 4(7^ ( E ) cos 0 
E energiájú neut ronok által létrehozott visszalökött protonok energiaeloszlása: 
W{Ep)dEp = 2n sm ф с/ф = ^ c!Ep ha EpSE 
W(Ep)dEp = 0 ha Ep>E (3) 
/ ( £ ) primér energiaspektrum esetén a visszalökött protonok energiaeloszlása: 
? J GA(E)f(E)dE W{Ep)dEp = const dEp (4) 
A neutron-proton ütközés a tömegközépponti rendszerben a tapasztalat szerint 
kb. 10 MeV-ig izotróp: 
oje) 
4 7Г 
a Á E ) = £ < 1 0 MeV 
Ennek figyelembevételével (3) és (4) leegyszerűsödik. 
Monoenergiás forrásra: 
W(Ep)dEp = JEep h a Ep^E 
(3a) 
W(Ep)dEp = 0 h a Ep>E 
Ez a 0—E intervallumban k o n s t a n s ún. téglalap-spektrum. f ( E ) primér neut ron-
spektrum esetén a protonok spek t ruma egymásra szuperponált téglalapspektrumok-
ból áll: 
o o 
W(Ep) dEp = const dEp J (4a) 
Ep 
(4a) differenciálásával : 
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Tehát a visszalökött protonok spektruma alapján differenciálással megkapjuk a 
neutronok energiaspektrumát. A gyakorlatban azonban számos kísérleti effektus 
a téglalap-spektrumok torzulását eredményezi, amiért ez a módszer csak néhány 
egyszerű esetben alkalmazható, ha jól elkülönülő monoenergiás neutroncsoportok-
ról van szó. Általános esetben a neutronspektrumot a protonok adott szög alatt 
mért spektrumából kell meghatározni : 
W(Er) = const a,?(E)f(E)dE 
Ebből (1) felhasználásával: 
f(E)dE = const W(E cos
2
 q>) 
(6) 
(7) 
Tehát a protonok adott szögben mért energiaspektrumából a protonkeltés dif-
ferenciális hatáskeresztmetszetének ismeretében közvetlenül megkapjuk a neutron-
spektrumot. Azon berendezésekben, amelyek a differenciális protonspektrum meg-
határozását használják fel neutronspektroszkópiára, az ún. proton-teleszkópokban, 
szük térszögben előre szóródott neutronokat mérik, cp 
mális és egyben a véges térszög miatti energiaszórás is minimum. 
10 MeV fölötti neutronenergiánál a neutron-protonszórás izotrópia fokozatosan 
romlik. Вате et. al. [Ba57] félempirikus formulát adnak meg, ami ~100MeV- ig 
jól írja le a differenciális hatáskeresztmetszet a lakját : 
0° választásánál Ep maxi-
o>(£) = 
a(e) 
4 n 
1 + 2
 ( 9 0 
y 
I cos2 ф 
1 + - Í-V 
v90Í 
(8) 
A totális hatáskeresztmetszet energiafüggésének leírására ugyancsak félempirikus 
formulát készítettek. 14 MeV neutronenergia környékén ennek egy egyszerűbb 
közelítő kifejezését alkalmazhatjuk: 
4 83 
< E ) = - ^ J - 0 , 5 7 8 (9) 
ahol az energiát MeV-ben kell behelyettesíteni és a(E)-t barn-ban kapjuk meg. 
III. Repülési-idő-spektrométer 
1. §. A repülési-idő-módszer 
A neutronenergiának a repülési időből való megállapítása a neutronspektrosz-
kópia legdirektebb módszere. A repülési idő és az energia között egyszerű összefüggés 
áll fenn. 
íe 
ahol t a repülési idő nsec-ban, L a repülési távolság m-ben és E az energia MeV-ben. 
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Az energiaspektrumot a repülési-idő-eloszlásból az 
W(E) dE=f(t) dt 
összefüggés és (1) a lapján kapjuk meg: 
W(E)dE=Q,951 • 10~4 Lt3f(t) dE. (2) 
A repülési-idő meghatározásához ismerni kell a „ z é r u s " időpontot , vagyis a 
neutronok kilépési időpon t j á t és a megérkezés időpont já t . Utóbbit a pálya végén 
elhelyezett neutrondetektor impulzusa ad j a meg. A kezdeti időpont megállapítása 
két módon történhet: 
1. A neutronok valamely magreakció termékeként gyorsított ionnyaláb hatására 
lépnek ki. Az ionnya láb modulálásával biztosítjuk, hogy a targetet csak impul-
zusokban éri az i o n á r a m és ezáltal a neutrontermelés is csak impulzusokban 
történjen. A neutronkilépés időpont já t az ionimpulzussal szinkron elektromos 
impulzus szolgáltatja. (Pulzált módszer .) 
2. A 3H(t/, и)4Не neut ronfor rásoknál előnyös a neut ronokkal együtt keletkező 
alfák detektálása. A z alfa-detektor impulzusa szolgáltatja a zérus időpontot . 
(Alfa-módszer.) 
Az 1. ábrán a repülési-idő-spektrométer elvi b lokksémája látható, egycsatornás 
esetben. A rendszer lényegében egy ún. gyors-lassú koincidencia-berendezés. A re-
pülési-időt a gyors koincidenciába beépített változtatható késleltetés méri . A mért 
1. ábra. Egycsatornás repülési-idő-spektrométer blokksémája 
időeloszlás zérus időpont já t a formáló körök , indulási szintek stb. által okozott 
fix késés miat t hitelesítéssel kell megállapítani. Ez tör ténhe t ismert energiájú neut-
ronokkal , pl. a forrás monoenergiús neutronjainak ismert repülési ideje alapján. 
Ha a neutronok reakciótargetből lépnek ki, vagyis nem monoenergiús, szekundér 
neutronokról van szó, a zérus időpontot a rugalmasan szórt neutroncsúcs, vagy 
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a p rompt gamma-csúcs alapján állapítják meg. Az oldalágra és a lassú koinciden-
ciára nincs feltétlenül szükség, de a gyakorla tban legtöbb esetben igen hasznos 
a neutron-küszöbenergia (alsó vágás) és a maximális neutronenergia (felső vágás) 
kijelölésére, valamint az időfelbontás javí tása érdekében. 
A repülési-idő-módszerben az egyetlen adekvát eszköz a neutronok regisztrálá-
sára a szcintillációs detektor . Szcintillátorként magas hidrogén-tartalmú szerves anya-
gokat használnak. A detektálási elv ugyanaz, mint az ionizációs kamráknál : a meg-
lökött p ro tonok impulzusait regisztráljuk. Ugyanúgy, mint az ionizációs kamráná l , az 
ampli túdó-spektrum alapján tájékozódni lehet a neut ronok energiájáról, néhány 
jól elkülönült monoenergiás neutroncsoport esetén az energiákat a proton-spektrum 
alapján is megállapí that juk. A szcintillációs neutrondetektor előnye a nagy hatásfok 
és a gyorsaság. Hátránya a nagy gamma-érzékenység. A d ö n t ő körülmény a szcin-
tillációs folyamat gyorsasága, ez határozza meg a repülési-időmérés pontosságát és 
ezzel az energiamérésben elérhető pontosságot . 
2. §. A pulzált módszer 
Rövid neutronimpulzusok előállítása gyorsí tók esetében az ionnyaláb pulzálásá-
val történik. Az ionimpulzus és a neutronimpulzus időben teljesen egybeesik, tekintve, 
hogy az ionok lelassulási ideje a targetben és a neutrontermelő magreakció ideje 
elhanyagolhatóan kicsi. Elvben az az előnyös, ha az impulzus minél rövidebb, hiszen 
ez fontos tényezője az energiamérés hibájának. Azonban az impulzus időtar tamának 
csökkentése általában az átlagintenzitás csökkenésével és a mérési idő növekedésével 
jár. Ezért az impulzus-időtartam rövidítésének csak addig van gyakorlati haszna, 
amíg ez a regisztráló rendszer időfelbontása körüli értéket eléri. A gyakorlatban 
1 nsec alatti impulzus- időtar tamot nem alkalmaznak még olyan berendezésekben 
sem, ahol ez technikailag megvalósítható. 
forget 
a- detektor 
2. ábra. Elektródák elhelyezése a gyorsítócsőben pulzálás esetében 
SSUtc/s t-9 kV 
ttteritö temerpor 
Az ionnyaláb pulzálásának egyszerű és el terjedt módszerét alkalmaztuk [Ne60]. 
A jól fókuszált ionnyaláb eltérítő lemezpár közöt t halad át. A lemezekre 5 M c 
frekvenciájú, 4—9 kV csúcsértékű szinusz feszültséget kapcsol tunk. Az eltérített 
nyaláb rés előtt halad át. Minden periódusban kétszer, a zérus átmenetek környékén 
a nyaláb átjut a résen (2. ábra). Az impulzus idő ta r t ama az eltérítő feszültség a m p l i -
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tudójával és a rés méretével szabályozható. A semleges deutérium ionok folytonos 
hátteret okoznak. Ennek kiküszöbölésére külön konstans eltérítést alkalmaztunk 
egy másik lemezpár segítségével. 
Az impulzusok minimális idő ta r t ama 1,2 nanoszekundum volt. Ilyenkor a gyor-
sító maximális á r a m á n a k 1,2/100-ad részét hasznosí t juk. Az á r a m túlnyomó része 
a résre és a gyors í tó falára verődik, ahol „selbs t" targetet és a 2 H ( d , /г)3Не reakció 
ú t j án magas MeV energiájú folytonos neutronhát teret hoz létre. 
A pulzált módszer hátrányait a kis kitöltési tényező és a selbst-target háttér ké-
pezik. Ezek kiküszöbölésére t ö b b módszert dolgoztak ki. A probléma legigényesebb 
megoldását az ún. bunching-módszer jelenti. Ebben viszonylag hosszú ionpulzusokat 
állítanak elő lemezpárral való szaggatás útján, ami t rádiófrekvenciával úgy modulál-
nak , hogy az ionok rövid impulzusokba tömörü l ten érkeznek a targetre. A selbst-
target effektust nagyrészt kiküszöböli az, hogy a pulzáló lemezpárt közvetlenül 
az ionforrás u t án a gyorsítócső előtt helyezik el. így a falra verődő ionok egyrészt 
a kis energia mia t t kevés selbst-target-neutront keltenek, másrészt a selbst-target-
forrás messze kerül a detektoroktól és a gyorsítót , valamint a targetteret elválasztó 
betonvédelem is leárnyékolja a selbst-target-neutronokat. 
3. §. Az alfa-módszer 
A H (d, ri) He neutrontermelő magreakció alkalmazásánál számos előnye van 
a visszalökött a lfák detektálásának [А64]. A detektált alfák iránya egyértelműen 
kijelöli a neut roni rányt : csak az alfa-detektor térszöge által definiált neutronok hoz-
hatnak létre szisztematikus neutron-alfa-koincidenciákat. Ez lényegesen megváltoz-
tatja a koli imálás problémáit , ami nagyon fontos előny, hiszen mint ismeretes, 
14 MeV-os neutronoknál a hatásos kol l imátor csak igen nagy méretekkel, méter 
nagyságrendű betonfalakkal oldható meg. Ez a költségeken felül azzal j á r , hogy 
a több de tek tor t igénylő prob lémák vizsgálatát gyakorlatilag megvalósí thatat lanná 
teszi. 
-o—o—o—o-
d(d,pj He * 
reakcióból szármázó 
protonok jelnagysaga 
3. ábra. A 3 H ( d , л)4Не reakcióban visszalökött alfák amplitudóspektruma 
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A gyors neut ronokkal végzendő munkák céljára épített gyorsítónk [A 60] feszült-
ségforrása egy 200 kV Cockrof t—Wal ton generátor. Az alfadetektor elhelyezése 
a 2. ábrán látható. Az a l fákat 0,1 mm vastagságú plasztik szcintillátorral de tektá l juk . 
150°-nál JETj = 150 KeV En= 14,77 MeV Ea = 4 , 1 3 MeV. 270°-os alfa-detektort is al-
kalmaztunk, ennél az elhelyezésnél a legkisebb a véges neutrontérszög miatti energia-
szórás. Alumíniummal begőzölt po-
lietilén fólia gondoskodik az elek-
tronsokszorozó fényzárásáról a gyor-
sító felől. Ez a réteg egyben elnyeli a 
rugalmasan szórt deutériumnyalá-
bot, valamint a tricium-target bé-
táit. A polietilén réteg vastagsága 
6 pg/cm2 , a rágőzölt a lumínium 
3—5 pg/'cm2. 
A 3. ábrán az alfák ampli túdó-
spektruma látható. Az alfa-csúcs jól 
elkülönül a zajtól . Használat köz-
ben a targetbe deutérium épül be, 
ami egy másik csúcs fellépésére ve-
zet. Ez a 2 H ( f f / j ) 3 H protonjai tól 
származik. A csúcs ampl i túdója a 
target öregedésével növekszik. Az 
alfa-detektálás hatásfoka ~ 100%. 
Az alfa-impulzusok száma közvetlenül megadja a neut ronhozamot , amit az alfa-
csúcsra ráhelyezett kapuval regisztrálunk. 
Az alfák és ezzel a neutrontérszög pon tos definiálását a tricium-target e lőt t el-
helyezett koncentrikus blendék biztosítják. A nyaláb a tricium-targetnek kis részét 
~ 2 m m átmérőjű kör felületét exponálja. A tricium-target j ó kihasználását a t a rge t 
forgatásával ér tük el. A 4. ábrán a neutron-alfa koincidenciákkal kimért t é rszög 
látható. 
4. §. A pulzálás és az alfa-módszer kombinálása 
Az alfa-módszernél az alkalmazható neutronintenzitást a véletlen koincidenciák 
korlátozzák. A pulzált módszernél az intenzitás olyan nagy lehet, amennyit a be-
rendezés teljesítőképessége, vagy a detektor terhelhetősége megenged. Pulzálásnál 
azonban a véletlen koincidenciák helyett a különböző i rányokban a padlóról, a sze-
relvényekről stb. szóródó neu t ronok szisztematikus koincidenciákat adnak a s t a r t -
impulzusokkal és ezt a hátteret kell figyelembe venni. 
Jelentős javulást értünk el a két módszer kombinálásával . [А 64a]. Ez a b b a n áll, 
hogy az alfa-módszer berendezéseivel mérünk, de a nyalábot pulzáljuk. Ezzel a ké t 
módszer előnyeit kombinál juk. Az alfa-módszerben a véletlen koincidenciákat 
nagyrészt a detektorra beeső primér neu t ronok hozzák létre. Pulzált nya l ábba l 
azonban a primér neutronok impulzusai azonos időnél jelennek meg, a 14 M e V - o s 
neutronok repülési idejének megfelelő helyen. így az eredetileg egyenletes e loszlású 
véletlen koincidenciák most egy csúcsban tömörülnek. 
4 F iz ika i F o l y ó i r a t X X / 4 
kimért térszög 
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A pulzált módszerben rövid ne-
utronimpulzust kell választani az 
időmérés pontossága érdekében. A 
két módszer kombinálásával a ne-
utroncsomagot á l ta lában hosszabb-
nak választhatjuk, megnövelve ezzel 
az átlagintenzitást és csökkentve a 
selbsttarget-effektust. A neutron-
csomag hossza, tekintve, hogy az 
időmérést az alfa-impulzussal vé-
gezzük, nem játszik szerepet az ener-
giafelbontásban, a neutron-impul-
zus hosszát a maximális regisztrá-
Csatornasiám l andó energia és az alkalmazott 
5. ábra. Alfa-neutron véletlen koincidenciák repülési távolság alapján kell meg-
időeloszlása pulzálásnál állapítani úgy, hogy a véletlen csúcs 
kívül essen a mérendő tar tományon. 
Az 5. ábrán a véletlen alfa-neutron koincidenciák időeloszlása lá tható pulzálásnál. 
A csúcs a lakja a neutronimpulzusból és az időfelbontási görbéből alakul ki. 
5. §. A háttér 
A gyorsneutron-kísérletek hosszú mérési időt igényelnek, ezért fokozott figyelmet 
érdemel az e lérhető effektus/háttér-viszony kérdése. A háttér a reakciótarget tér-
szögén kívül fel lépő forrásneutronoktól és a selbst-target-neutronoktól származik. 
Ezek a környező anyagokban (falak, padló, szerelvények, levegő) többszörös ütkö-
zést és ezáltal energiacsökkenést szenvednek. A detektorba be ju tó többször szórt 
neutronok az alfamódszernél véletlen koincidenciákat, a pulzálásnál szisztematikus 
hát térkoincidenciákat okoznak. 
A termelt neut ronok többsége végül termalizálódik és befogódik. A neut ronok 
bolyongásuk során gamma-sugárzást keltenek, az inelasztikus ütközéseket és a be-
fogást kísérő gammákat . Bár a szcintillációs mechanizmus lehetővé teszi, hogy 
jelalak-diszkrimináció segítségével a gamma-hát teret kiküszöböljük, ez azonban 
alacsony energiánál nem alkalmazható és ezért a háttér vizsgálatánál a gamma-
sugárzást is figyelembe kell venni. 
Tekintsük a 6. ábrán l á tha tó ampli túdó-spektrumokat . Az alsó görbe direkt 
neut ronoktól származik. Úgy kap tuk , hogy az ampli túdó-anal izátort az alfa-neutron 
repülési csúccsal kapuztuk. A felső görbe a detektor t érő valamennyi részecske által 
kiváltott amplitúdó-eloszlás. H a a detektortérszögben árnyékolást a lkalmazunk, 
a d i rekt -neut ronok által okozo t t beütésszám: 
Nd = N0Q„tea 
ahol Gq a de tek tor hatásfoka pr imér-neutronokra , N0 a neut ronhozam, / a detektor-
árnyékolás a t tenuációs tényezője. A két görbe alatti terület különbsége a lapján 
definiáljuk a szórt hát térfaktor t , a háttér-beütésszám és a forrásból direkt a de tektorba 
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ju tó neutronok által létrehozott beütésszámok viszonyaként: 
-Á^ összes -Áj 
X erősen függ az energiaküszöb megválasztásától, a forrás-detektor-távolságtól , 
a detektor környezetében levő anyagoktól, elsősorban a padló és a falak távolságá-
tól, valamint a selbst-target-effektus miatt a deutérium-nyaláb fókuszáltságától. 
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6. ûèra. Alsó görbe a 14 MeV-os neutronok amplitúdóspektruma 
alfa-neutron repülési csúccsal kapuzva, a felső görbe a 14 MeV-os 
neutronok és a háttér amplitúdóspektruma (kapuzás nélkül) 
Pulzálásnál az áram folyamatos komponensére kell nagy figyelmet fordí tani . 
Ez azon részecskék árama, amelyek a gyorsítás és az anal izálandó mágnesen való 
áthaladásnál még töltéssel rendelkeznek, de az eltérítő lemezpár között már sem-
legesek. Ezt a komponenst bizonyos mértékben csökkenti a target előtt elhelyezett 
lemezpár, amellyel egyenfeszültség alkalmazásával töltésválogatást valósítunk meg 
(2. ábra). A semleges komponens azonban a targetre való ha ladás során új ra tö l tőd-
het. Ezért célszerűbb a töltésválogatást és a pulzálást egy helyen, a szaggató lemez-
párnál elvégezni. A semleges komponens csökkentése szempontjából a legfontosabb 
a vákuum jósága. Pl. 1 0 - 5 Hgmm-nél a pulzusok közötti fo lyamatos áram és az 
áramimpulzus ampli túdójának viszonya 
к =
 l f
- % 6 - К Г 3 és К)"4 Hgmm-nél к % 5 - К Г 2 
xv 
A kü lönböző módszereket, ekvivalens viszonyok között kell összehasonlítani: 
valamely effektus meghatározásához szükséges regisztrálási idő alapján a z o n o s 
relatív hiba és azonos effektus/háttér viszony esetében. Reihtmayer [Re62] számítást 
végzett a pulzálás és az alfa-módszer összehasonlítására, de mindké t esetben a z o n o s 
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intenzitást tételezett fel: az alfa-módszerben megengedhető maximális intenzitást. 
Ez vezetett arra a következtetésre, hogy az alfa-módszer sokkal előnyösebb. Ennek 
a módszernek előnye gyakran az egyszerűségében és a neutronkollimálás kiküszöbö-
lésében áll. 
Felírjuk a hátteret, ill. a véletlen koincidenciák számát az egyes repülési-idő-mód-
szereknél At időcsatornában egységnyi időre. Az azonos relatív hiba és azonos 
effektus/háttér a különböző módszerekben különböző intenzitásokat szab meg. 
Az egyes módszerek különböznek a megvalósítható maximális neutronhozam szem-
pontjából is. Feltételezzük, hogy a megkívánt effektus/háttér-viszony biztosításához 
szükséges neutronhozamok mindegyik módszer esetén megvalósíthatók. 
Rugalmas szórási kísérletekben a szórt neutronok energiája megegyezik a bom-
bázó neutronokéval, tehát az időspektrumban az áramimpulzusnak megfelelő idő-
tartományt kell vizsgálni. Rugalmatlan szórásnál, vagy az (и, 2n) magreakció vizs-
gálatánál az effektus az impulzusok közötti tartományban jelentkezik. A hátteret 
tehát célszerű külön a pulzusidőben és külön a pulzusok közötti időben meghatá-
rozni. A véletlen koincidenciák száma az alfa módszernél 
К = NSQA(ts0 + xên)At 
A véletlen koincidenciák száma az áramimpulzusnak megfelelő időintervallum-
ban 
Kvp, p = N0 Í2„ [nrte0 + (t/i + k) y/irn], 
az áramimpulzusok között pedig 
K¥k = N0 Q„ [ntke0 + (т/г + k) ym} A t. 
Az alfa-módszer és pulzálás együttes alkalmazásánál pedig az impulzusban és 
impulzusközökben a véletlen koincidenciák számát a 
K+p,p = NSQA[te0 + (nx + k)ëx]At 
K¥+P.k = N2QxQn[kte0 + (m + k)sx](nx + k)At 
összefüggések ad ják meg. 
Konkrét kísérleti feladatnál a mérés jellemzői a szükséges mérési idő és a jel/hát-
tér viszony : r. P jelölje annak valószínűségét, hogy a vizsgált reakció bekövetkezik 
a targetben és a szórt t„ repülési idejű neutronok a detektor által kijelölt irányba 
lépnek ki. Legyen í ^ t „ ^ t + At és a detektor megszólalási valószínűsége a szórt neut-
ronokra e, a target neutronforrásra vonatkozó térszöge Qt és Q, = QX. A megfelelő 
jel/háttér kifejezések: 
Társrészecske módszernél : 
Jf 1 £  
Г
* ~ At У, ts0 + ëx 
Pulzálásnál az impulzus alatt 
P „ £ 
Г
 Q x  
At ' te0 + (nx + k)êx 
Az impulzusok között : 
= y_QT 
r
"-
k
 At ,T kte0 + (nx + k)ëx 
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A két módszer kombinálásánál az impulzus alatt 
—
 1
 e 
r
'
+p
-
p
 ~ At N0 {nT + k ) te0+(m+k)éx 
az impulzusok között: 
Ff 1 6 
rx+p,k - At Yt£f+lm + k)èx 
Mivel pulzálásnál a jel/háttér független a neutronintenzitástól, a felső intenzitás-
határt jV™x-t a gyorsító teljesítőképessége szabja meg. 
Rugalmas szóráskísérletekben a szórt neutronok energiája megegyezik a bombá-
zó neutronéval, tehát az időspektrumban az áramimpulzusnak megfelelő tar tományt 
vizsgáljuk. Ekkor rx, rp p illetve rx+p p alapján választjuk meg az előnyösebb mód-
szert. Inelasztikus szórás (n, 2rí) reakciók vizsgálatánál pedig az effektus az impul-
zusok közötti tartományban jelentkezik, és itt rx, rpk, illetve rx+pk játszik szerepet 
az összehasonlításnál. 
Pulzálásnál az effektus/háttér nem függ az intenzitástól, értékét a háttérpara-
méterek k, t, x szabják meg. Ezzel szemben az alfa-módszerben és az alfa + pulzálás-
nál az effektus/háttér fordítva arányos az intenzitással, tehát ugyanazon háttér-
paraméter értékek mellett jobb , elvben tetszés szerinti effektus/háttér-viszonyt való-
síthatunk meg, természetesen a mérési idő rovására. 
Olyan esetekben, amikor a detektor geometriai elhelyezése (kis repülési távolság, 
vagy kis szórási szög) a direkt nyaláb leárnyékolását nem teszi lehetővé, a rugalmas 
szórás mérésénél mindig az alfa-módszer előnyösebb. Rugalmatlan szórás vizsgálatá-
nál, vagy (и, 2rí) mérésénél, vagyis, amikor a neutronspektrum az alacsonyabb 
energiatartományba esik, általában az alfa + pulzálás kombinációja vezet rövidebb 
regisztrálási időre. A megfelelő mérési módszer kiválasztása, a mérendő effektus 
nagysága a repülési időspektrum alakja, a geometriai elrendezés és a hát térpara-
méterek aktuális értéke alapján a fenti képletek felhasználásával könnyen elvégez-
hető. 
6. §. A szcintillációs detektor szerepe az időfelbontásban 
Tekintsük először a problémát a következő idealizált kép alapján: az elektron-
sokszorozó anódján megjelent feszültségimpulzus lineárisan függ a meglökött pro-
tonok energiájától és a szcintillátorban keltett fotonok számától. Statisztikus fluk-
tuációk nem játszanak szerepet. A feszültségimpulzusok alakja megegyezik, csak 
amplitúdója különböző: 
V(t)=Vmf(t). 
Az anód egy triggeregységhez csatlakozik, amely a bemenetén levő feszültségtől 
független impulzust állít elő a tk időpontban, amikor a trigger bemenetén a feszültség 
eléri az indulási küszöbszintet (Vk). Tegyük fel, hogy a f = 0 időpontban a szcintillá-
torban meglökött proton Vk-nál nagyobb amplitúdót hoz létre. Az anódon az im-
pulzus késve, 10—lOOnsec múlva fog megjelenni. A késési idő nem játszik sze-
repet, csak a szórása. A trigger megszólalási időpontja Em-től és / ( / ) alakjától függ. 
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A z időszórást t ehá t az ampli túdóspektrum határozza meg. H a az ampli túdók 
V3 és V2 közé esnek, az impulzusok időszórása At = t1 — t2 lesz. (Lásd: 7. ábra . ) 
H a az ampli túdótar tomány kicsi 
V2=V1(l+x) | a | « l , 
akkor 
/ 0 ) | Ц л г 
f ( t ) 
1 
7 . 
Ъ 
f 
(Vm)2 / 
Vk / (Vrn)1 át 
— 
7. ábra. A trigger indulási küszöbfeszültségének időszórása 
a véges amplitúdótartomány következtében 
Fenti összefüggések alapján : 
(А y\y=Vk 
Tehát szük ampl i túdó ta r tomány esetén a felbontási idő az f ( t ) logaritmikus deri-
váltjának reciprokával arányos az f(t)= VJVx helyen. Véges ampl i túdóta r tomány-
ban ezen kifejezés effektív ér tékét kell képezni. 
Tekintsük a szcintilláció lefolyását meghatározó tényezőket: 
1. A szcintillátor gerjesztési ideje, vagyis a meglökött p ro tonok lefékezéséhez 
szükséges idő. Ez 14 MeV energiájú neutronoknál még elhanyagolható, de 
magasabb energiáknál szerepet játszhat. P l . : 30 MeV-nél ez az idő ~ 0 , 1 nsec. 
2. A szcintilláció utánvilágítása. A fénykibocsátás „lecsengése" szerves szcintillá-
torokban közelítőleg exponenciális a lakú, tehát az emisszió a gerjesztés idő-
pont jában a legnagyobb. Gyors szcintillátorokban pl. NE 102-re, amit a gyors-
neutron-spektrométerekben gyakran a lkalmaznak, a lecsengést időál landó 
néhány nsec. 
3. A f o t o n o k begyűjtésének időszórása a szcintil látorokban. Ez közelítőleg 
exponenciális függvénye a szcintillátor méreteinek. Kis szcintillátor méretek-
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nél elhanyagolható, de nagyméretű szcintillátornál fontos összetevője 
a teljes időszórásnak. 
4. A fotoelektronok időszórása az első dinódáig. Ez a tényező jelentős szerepet 
játszik. A fotokatód közepén és szélén kiváltott fotoelektronok repülési idejé-
nek különbsége az első dinódáig 56 A V P elektronsokszorozónál 0,3 nsec, 
ami gyakorlatilag az elektronsokszorozó teljes időszórása. 
5. A dinódákból kilépő szekundér elektronok repülésének időszórása, amely mint 
láttuk, a fotoelektronoké mellett elhanyagolható. 
Az 1—5 tényezők eredője az áramimpulzus alakját határozza meg. A feszültség-
impulzus alakja az anódkör, illetve a triggeregység bemenetén levő RC integrálókörök 
időállandójától függ. A feszültségimpulzus meredeksége érdekében az a n ó d és 
a triggerbemenet szórt kapacitásainak minimumnak kell lenniök. A logarit-
mikus deriváltban az egyes tényezők külön-külön hatnak. Belátható, hogy minél 
közelebb vagyunk az f ( t ) görbe elejéhez, annál kisebb lesz a véges ampli túdó-
tartomány szerepe az időszórásban. A logaritmikus deriváltak értéke az f ( t ) függ-
vény vége felé erősen nő az ampli túdótartomány növelésével. Az időszórás már alig 
függ az amplitúdótartomány nagyságától, gyakorlatilag az indulási küszöbfeszült-
ség Vk értéke határozza meg. 
A tényleges időszórásban a szcintilláció nonlinearitása miat t a kis ampli túdók 
viszonylag nagyobb szerepet játszanak. Ezért is a felbontás lényegében az alsó 
szinttől fog függeni. A trigger adott Vk küszöbérzékenységénél az időszórás annál 
kisebb, minél nagyobb az elektronsokszorozó erősítése. 
A felbontási idő javításának az effektív küszöbérzékenység csökkentése útján 
a fotoelektronsokszorozó sokszorozásának statisztikus jellege szab határt. Kézen-
fekvő, hogy a statisztikus fluktuációban az elektronsokszorozó bemenete játssza 
a főszerepet. A küszöbérzékenység szintjének az egy fotoelektronnak megfelelő 
feszültségszint alá való csökkentésével a felbontási idő már nem csökken. Az érzékeny-
ségi szint csökkentését nemcsak a statisztikus fluktuáció korlátozza, hanem tech-
nikai tényezők is. Ha a gyors trigger indulási szintje sokkal alacsonyabb, mint a lassú 
ág diszkriminálási szintje, a nem regisztrált impulzusok fölösleges terhelést okoznak 
az analizátorban. Egy fotoelektronnak megfelelő feszültségszint környékén a ter-
helés ugrásszerűen megnövekszik a fotoelektronsokszorozó sötét árama miat t . 
Ezért a küszöb megválasztásánál gondoskodni kell arról, hogy a zajimpulzusok 
ne jussanak be a gyors triggeregységbe. 
Tekintsük a statisztikus fluktuáció szerepét az alábbi idealizált kép a lap ján : 
1. A szcintillátor gerjesztési idejét és a fénybegyűjtési időt a fotokatódra elhanya-
2. Elhanyagoljuk az elektronsokszorozón való áthaladás során fellépő időszórást. 
3. Feltételezzük, hogy a szcintillátor emissziója egyetlen exponenciális tagból áll: 
ahol P a pulzusban emittált összes fo tonok száma, т0 a lecsengési időállandó. 
Legyen a gyors trigger indulási szintje О fotoelektron. ( Q ~ V k . ) 
A fotoelektron kilépésének időszórása [Ri58] 
góljuk. 
N(t) = £ (1 - e-" '») 
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ahol R = Pxkx.az első d i n ó d á r a menő fotoelektronok száma. x1 a fénybegyűjtési 
tényező a fo toka tód ra , x2 a fotoelektronok begyűjtési tényezője az első d inódára , 
^ a kvantumhatás fok . A képlet alapján világos, hogy a statisztikus fluktuációkból 
adódó időszórás akkor lesz kicsi, ha 
a) tJP kicsi, vagyis sok f o t o n lép ki a szcintilláció kezdetén. 
b) Jó a fénybegyűjtés. A szcintillátor át lá tszó az emittált spektrumra, nagy 
a f o t ó k a t ó d felülete a szcintillátorra vonatkozólag, j ó a fényreflexió a szcin-
ti l látor falain és végül j ó a törésmutató-illesztés a szcintillátor és a fo toka tód 
közöt t . 
c) Magas a kvan tumhatás fok . 
d) Jó az elektronbegyűjtés az első d inódára . Hasonlóan fon tos a magas sze-
kundéremisszió és a j ó elektronbegyűjtés a dinódákra, különösen az első 
d i n ó d á k esetén. 
e) Alacsony, egységhez közeli Q érték. 
7. §. Az impulzusok formálása 
A repülési- idő-spektrométer egyszerű egycsatornás esetben egy ún. gyors-lassú 
koincidencia-berendezés. A felbontóképesség tényezői között jelentős szerepe van 
az elektronsokszorozó impulzusai formálásának, valamint a koincidencia-kör 
tu la jdonságainak.* 
* Repülési-idő-spektrométerünket az évek során állandóan fejlesztettük, tökéletesítettük. 
Az első méréseknél gyorskoincidencia-berendezést és RCA 6810-A multipliert használtunk. 
Kezdetben az elért időfelbontás 2т = 8 nsec volt. Az 56 AVP, majd az XP 1020 elektronsokszo-
rozók megjelenése után ezekre tértünk át. Közben az elektronikát is fejlesztettük, így az elért 
felbontási idő folyamatosan javult 8 nsec-ról ~ 1 nsec-ra. A disszertációban előforduló különböző 
felbontási idő-adatoknak ez a magyarázata. 
A gyorskoincidencia-kör helyett a későbbiekben különböző típusú idő-amplitúdó-konver-
tereket alkalmaztunk. Az impulzusformálás terén is módosításokat végeztünk. Az időfelbontást 
meghatározó problémák ezekben a különböző megoldásokban azonos nródon merülnek fel. 
Ezeket a vizsgálatokat az eredeti elrendezésben, amelyben a leírt kísérleteket elvégeztük, az ott 
nyert adatokkal tárgyaljuk. 
I 10 20 30 40 SO i(mjusec) 
8. ábra. A feszültségimpulzus-alak számításánál 
feltételezett áramimpulzus-alak és a helyettesítő 
áramgenerátor 
9. ábra. Az elektronsokszorozó anódján 
megjelenő feszültségimpulzus alakja 
С = 10 pF anódköri kapacitással számolva 
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Az elektronsokszorozó impulzusainak vizsgálatánál tekintsük az elektronsok-
szorozót egy Q össztöltést adó áramgenerátornak, amely a cső R munkaellenálá-
sára és az ezzel párhuzamos С szórt kapacitásra dolgozik. Az áramimpulzus a-
lakjáról tételezzük fel, hogy lineárisan növekszik zérusról (0, Tjj-ben és innen 
lineárisan csökken ( 7 \ , T^-ben (8. ábra). Ezen feltevés alkalmazhatóságáról oszcil-
loszkóp segítségével győződtünk meg. A KFKI-ban készült plasztik szcintillátor és 
RCA 6810-A elektron-sokszorozónál : Q össztöltéstől gyakorlatilag függetlenül 
20 nsec. Ezen adatokkal meghatároztuk az anódon megjelenő feszültségimpulzu-
sok alakját különböző R munkaellenállások és C = l 0 pF esetén (9. ábra). 
A jó időfelbontás érdekében az szükséges, hogy a jel a lehető legrövidebb idő 
alatt érje el azt a szintet, ami a koincidencia-kör vezérléséhez szükséges. 
Általában minden Q értékhez tartozik egy optimális R, amelynél a jel a leg-
rövidebb idő alatt éri el a koincidencia-berendezés érzékelési szintjét. Amennyiben 
ez a szint alacsony és Q elég nagy, akkor kis munkaellenállást célszerű alkalmazni.. 
A támasztott követelmények azonban nem felelnek meg ennek ( ~ 3 0 0 keV proton-
energia, 4 V kimenő jel), így nagyobb, R = 1 kOhm munkaellenállást kellett alkal-
mazni. 
Az elektronsokszorozó után az impulzusok formálására egy D3a csövet alkal-
maztunk. A cső előfeszültségét úgy állítottuk be, hogy az 50 keV energiájú elektron-
nak megfelelő jelek már a meredek szakaszukon nyissák ki a csövet és ugyanakkor 
csak kevés zajimpulzus tudja kivezérelni. 
A regisztráló berendezés tranzisztorizálása keretében az impulzus formálására 
is ú j áramköröket használunk. Míg a korábbi limiter lényegében egy kis vezérlési 
tar tományú túlvezérelt erősítő, ahol a zajimpulzusok levágását az erősítő meg-
felelő előfeszítésével értük el, az új berendezés egy gyors áramdiszkriminátor. 
A diszkriminációs szint széles tartományban lOOpA-tőI 5 mA-ig folyamatosan 
változtatható. A formált jelek 70 nsec szélesek, a terhelhetőség periodikus impul-
zusokra 5 Mc. 
8. §. A koincidenciakör vizsgálata 
A koincidenciakör [A62] lényegében a De Benedetti és Richings [Be52] által 
leírt kapcsolás, amelynek működési elve a következő: amíg egyik oldalon sincs jel, 
a Dx és D2 diódák (10. ábra) vezetnek és az A pont feszültsége 
T, r/2 r 
R + r/2 2 R 
ahol r<szR a diódák vezetési ellenállása. Ha valamelyik oldalra jel érkezik, amely 
íj ideig tartja lezárva a diódát, akkor a lezárás pillanatában az A pont feszültsége 
V V 
r
 ~ y értékre ugrana. Ez a feszültségugrás azonban a jelenlevő С szórt kapa-R + r R 
citás miatt csak rC időállandóval tud felnőni, így az egyoldalról jövő jel — a „szingli 
jel — nagysága 
Vsz = ^ ( l -e-'drc) 
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H a mindkét bemenetet ?2 ideig ta r t juk zárva (általában )> akkor a megjelenő 
V 
feszültségugrás V —— s» К , ami azonban csak a jóval nagyobb RC időállandóval 
2R 
növekszik, mivel most mindkét d ióda le van zárva. A koincidenciajel nagysága tehát 
Vk = V(l -e-'a/RC) 
fi 
D, 
-Kh-
D2 
-w-
>!>b> 
T . 
erősítőhöz 
10. ábra. A gyors-koincidenciakör 
elvi rajza 
Ha R-t növeljük, de a berendezés többi részét 
változatlanul hagyjuk, akkor a koincidencia-je-
lek nagysága a szingli jelekhez viszonyítva egy-
re nő. Másrészt azonban a j ó felbontóképesség 
érdekében R-t nem szabad túl nagynak válasz-
tani. A koincidenciajeleknek a szingli jelektől 
való biztonságos megkülönböztethetőségéhez 
már elegendő, ha pl. Vk>2Vsz ami teljesül, ha 
R I _
 e-t2RC 
Tegyük fel, hogy ez a feltétel ezentúl mindig teljesül és vizsgáljuk meg, hogyan 
változik a koincidencia-körről kijövő jelek ampli túdója az impulzusok t2 átfedési 
idejével. Ha a koincidencia-körre tetszőleges a lakú, de tökéletesen egyforma impul-
zusokat vinnénk, akkor a k i jövő impulzusok ampli túdója csak az impulzusok 
f2 átfedési idejétől függne. At tó l függően, hogy milyen nagyság feletti K2 jeleket 
detektálunk, 0 és a jelek teljes hossza között bármilyen felbontást elérhetünk. Jó 
felbontás érdekében előnyös, hogy Vk minél erősebben függ jön t-tői. Ha a jelek 
átlagos egybeesési ideje t0, akko r ez a függvény az R = tJC értéknél a legmeredekebb. 
a) 
IV Т « В 
b) c) 
II. ábra. A rövidre zárt kábellel való formálás szemléltetése 
a) Idealizált jelhomlok a limiter bemenetén; b) az anódon megjelenő impulzus felfutása; 
c) kábellel formált jelek 
A koincidencia-körben az impulzusok formálása rövidre zárt kábellel történik. 
Tegyük fel, hogy a limitercső rácsára a 1 l / a ábrán lá tható vezérlőjel érkezik. 
Jelöljük a cső anódkör i időál landóját 0 -va l , az impulzusok felfutási idejét 7-vel. 
A z anódban megjelenő jel fe l futása a 7 / 0 hányadostól függően a 11 /£> ábrán látható 
módon változik. Amíg 7<sc0, a jelalak az a n ó d o n független 7-től . Ha minden jel 
felfutási ideje sokkal kisebb, mint az anódkör i időállandó, akkor a koincidencia-
körre mindig egyforma jelek kerülnek. Ezért megfelelő diszkriminációval elvben 
tetszőlegesen kis felbontási időt kaphatunk, függetlenül a vágókábel hosszától. 
A valóságban rendszerint az impulzus felfutási ideje és az időál landó értéke össze-
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vethető 7 = ~ 0 és T értéke függ a Q össz-töltéstől. Ilyenkor a vágókábel hosszát 
nem szabad túl kicsire választani a felfutási időhöz képest, mert ekkor a kü lönböző 
felfutású jelek átfedési ideje erősen változik és ez nagy koincidencia-veszteségre 
vezet. H a azonban r ' = 3 0 (V az impulzus oda- és visszafutási ideje a vágókábelen) 
és a diódák lezárásához szükséges szint nem túl magas, akkor mint a l l /с áb rán is 
látható, az egyszerre keletkező, de különböző T felfutású jelek t2 átfedési ideje n e m 
szór erősen. így a koincidencia-jelek nagysága is közel egyforma lesz. Ugyanakkor 
teljesül még az is, hogy Vsz(t2) a Kt(/2)-tól jól megkülönböztethető. A t fe lbontó-
képesség és a számlálási veszteség tehát ebben az esetben nem függ lényegesen 
a vágókábel hosszától. Tehát pl. I m psec felbontású koincidencia-berendezés létre-
hozásához olyan jeleknél, ahol a felfutási idő szórása is ezen érték körül van, nem 
1 m psec-os vágókábel szükséges, hanem ennek három-négyszerese. 
Beutesszam 
5000 
Límderkör spektruma 
Ю 50 feszültség 
Beutesszam 
2mjjsec- mat 
késleltetve 
az egyik jelet 
Koinc• kör
 ( 
amptitudó-
y/spektruma 
feszültség 
12. ábra. A limiterkör és a gyorskoincidencia-kör utáni 
impulzusok amplitúdóspektruma 
A koincidenciakör vizsgálatánál RCA-6810-A elektronsokszorozót és plasztik 
szcintillátort a lkalmaztunk. Az elektronsokszorozó anódfeszültsége az utókisülés 
nélkül elérhető maximális feszültség ~ 2 6 0 0 V volt. Az elektronsokszorozóról 
kijövő limitált jelek spekt ruma és a koincidenciakör ampli túdóspektruma, önko in -
cidencia esetén, vagyis ha mindkét bemenetre elágaztatással ugyanazt a jelet visszük, 
a 12. ábrán látható. Ugyancsak feltüntettük ezen az ábrán azt a koincidencia-spektru-
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mot, amikor az egyik bemenetre jutó jeleket kábel segítségével 2 m psec-mal meg-
késleltettük. A lassú á ramkörök alapján megállapítot tuk, hogy még 25 keV energiájú 
elektronszintnél kisebb jelek is kivezérelték a formálást szolgáló D3a-csövet. A fel-
bontás természetesen függött at tól , hogy milyen nagyságtól kezdve számoltuk a koin-
cidencia-jeleket. 
A felbontóképességet 2 2 Na prepará tummal és két kis mére tű sztilbén kristállyal 
vizsgáltuk. A koincidenciakör ampl i túdóspektruma kiszélesedett, a csúcson kívül 
nem esett le zérusra. Ennek az az oka, hogy amíg egy elektronsokszorozóról vizs-
gáltuk a berendezést, addig minden jel a mesterséges késleltetéstől függő t2 ideig 
tartotta lezárva a diódákat, így a koincidenciakör kimenő jelei mindig egyforma 
ampl i túdójúak voltak. Két elektronsokszorozóról hozva a jeleket a felfutási idők 
szórása mia t t t2-ben és ezáltal К*(/2)-Ьеп is szórás lép fel, ami az ampli túdóspektrum 
eltorzulásához vezet. 
A számlálási veszteséget gyors-lassú koincidencia elrendezésében mér tük . 
A lassú ágak diszkriminációs szintjét úgy szabtuk meg, hogy biztosan átengedjék 
az 50 keV-nél nagyobb energiájú elektrontól származó jeleket. Az energiaskálát 
2 2Na és 137Cs preparátumok csúcsainak helye alapján hitelesítettük. A lassú (10~ e 
felbontású) koincidencia-körrel először a két lassú ág koincidenciáit számoltuk. 
A hármas koincidenciákat a késleltetés függvényében vizsgáltuk, a zérus késleltetés-
nél kapott h á r m a s és kettes koincidenciák hányadosát tekintet tük a gyorskoinci-
dencia-kör ha tásfokának. A kapot t felbontási görbék a 13. ábrán láthatók. 
normált beütesszam 
1-П >99% 
2 7 = 5 4 % 
3V~60% 
4 V ~S6°/o 
2Т S mjusec 
2T ~ 3 rnjusec 
2т ~ 2Arnjusec 
2T ~ 2,2mjj.seс 
t (mjisec) 
diszkriminációs, 
szintek felbontás-
mérésnél 
13. ábra. Felbontási görbék különböző 
diszkriminációs szintek esetén 
Bejelöltük, hogy az egyes felbontás-méréseknél milyen szint feletti koincidencia-
jeleket engedtünk át, valamint feltüntettük a koincidencia ha tás fokot is (4) • 2 ,2mpsec 
alá a felbontást még a hatásfok csökkenésével sem tudtuk leszorítani, ekkor már 
csak a koincidencia ampli túdóspektruma legvégében levő jeleket engedjük át, 
vagyis azokat, amelyek csaknem teljesen egy időben zárják le a d iódákat . Az elektron-
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sokszorozóban levő statisztikus szórás, valamint a limiter-fokozatoknak, a koin-
cidencia-diódáknak és a koincidenciakör utáni diszkriminátornak az indulási bizony-
talansága miatt ezeknek a jeleknek is szór az amplitúdója, így ezen szóráson belül 
diszkriminálással a felbontás már nem javítható tovább. Ezeket a méréseket elvégez-
tük egy olyan vágó kábellel, amelyen a jeleknek a futási ideje (oda-vissza) 6 m psec 
volt és egy olyannal is, amelyen 2 m psec volt. A két mérés között szignifikáns kü-
lönbséget (kivéve, hogy a rövidebb kábel esetén a kijövő jelek amplitúdója kisebb) 
— a várakozásnak megfelelően — nem tapasztaltunk. Az ábrákon a 6 m psec-os 
kábellel mért eredményeket ábrázoltuk. 
A teljes repülési-idő-spektrum regisztrálását idő-amplitúdó-konverterrel és 
sokcsatornás amplitúdó-analizátorral végeztük. Az átfedési-idő rendszerű konverter 
működési elve ugyanaz, mint a fentebb leírt De Benedetti, Richings-féle koincidencia-
köré. A csöves változatban két rácsról vezérelhető 6BN6-ot alkalmaztunk, amely 
állandó árammal addig töltött egy kondenzátort, amíg mindkét rács vezérlést 
kapott. Ily módon a kijövő jel amplitúdója lineárisan arányos a két jel átfedési 
idejével és a repülési idő növekedésével csökken. Az átfedési elvnek az a sajátossága, 
hogy a kimeneten csak akkor kapunk kimenőjelet , ha mindkét oldalon van vezérlő 
impulzus. Megépítettük az átfedési-idő rendszerű konverter tranzisztorizált válto-
zatát is [Ko65], 
9. §. Az időszórás csökkentése kompenzálással 
Gyorsneutron-repülési-idő-spektrométerekben az időfelbontás legfontosabb össze-
tevője abból származik, hogy a különböző amplitúdódjú impulzusok különböző 
időpontokban érik el a rendszer indulási szintjét. A felbontásnak ez a tényezője 
különöesen akkor fontos, ha nagy energiaintervallumban kívánjuk mérni a neutro-
nok repülési-idő-spektrumát. A felbontás amplitúdófüggésének kiküszöbölésére 
több módszert is kidolgoztak [We56], [Ch60], [Gr59], Azt használták fel, hogy a két-
szer differenciált jel az amplitúdótól független időpontban halad át a zérus szinten. 
A zérusátmenet megállapításához szükséges áramkörök a nsec-os tar tományban 
még nem állnak rendelkezésre. Mi kidolgoztunk egy egyszerű módszert [A64b], 
amelynek segítségével ez az időszórás erősen lecsökkenthető. 
A repülési-idő-spektrumot idő-amplitúdó-konverterrel és sokcsatornás ampli-
túdó-analizátorral mérjük. Ahhoz, hogy kis energiájú neutronokat is jó hatásfokkal 
detektáljunk, az összes fotoelektron töltését be kell gyűjteni. Ilyenkor a formáló 
fokozat bemenetén az áramimpulzus integráljával arányos jelet kapunk. Az impulzus 
nagysága V arányos az össztöltéssel, azaz a meglökött proton Ep energiájával, 
felfutási ideje pedig gyakorlatilag a szcintillációs foszfor lecsengési idejének néhány-
szorosa. A számítások egyszerűsítésére tételezzük fel, hogy az impulzusok felfutása 
lineáris és 20 nsec-ig tart. Ez a felfutási idő 1 kOhm munkaellenálláson a szokásos 
plasztikfoszforoknál reális érték. Ekkor a F maximális nagyságú impulzus t — 20VJV 
nsec múlva éri el a konverter indításához szükséges F0 szintet. A monoenergiás 
neutronok esetén a meglökött protonok energiaeloszlása és ebből kifolyólag V el-
oszlása p(V) is közelítőleg egyenletes 
p(V)dV=-Y-dV 
'm "o 
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ahol Vm a maximális protonenergiához tartozó feszültségimpulzus és úgy normáltuk, 
hogy a konverter megszólalási valószínűsége 1 legyen. Ebben az esetben a neutronok 
időkésésének eloszlása a következő: 
Fm-en keresztül függni fog a neutronenergiától, így azt hibásan mérjük. Ha a mérendő 
minimális neutronenergiánál például Vm — 3V0, úgy ez a hiba 11 nsec lesz és még 
Km=10V0-nál is 5 nsec. Mivel V0-t technikai okokból nem csökkenthetjük zérusra, 
ezt a korrekciót, kivéve, ha Vmzs>V0, mindig figyelembe kell venni. Az időszórás: 
Km = 3K0-nál és Vm=\0Vo-nàl ~ 3,5 nsec és még Km = 50Ko-nál is 2,4 nsec. 
Látható tehát , hogy különböző időszórások között ez a faktor domináló. Jobb 
a helyzet, ha az elektronsokszorozó olyan nagy jeleket ad ki, hogy nem szükséges 
az egész áramipulzust felhasználnunk, csak a felfutó ágát. Ekkor a jelek felfutási 
ideje 20 nsec helyett kb. 4 nsec lesz, ami azt jelenti, hogy az összes időbizonytalanság 
mintegy ötödrészére csökken, azonban a monoenergiás neutronok amplitúdóspektru-
mának folytonos jellege miatt — főleg alacsonyabb energiákon — ez a detektálási 
hatásfokot igen erősen lerontja. 
A V nagyságú impulzus a V0 indulási szint miatt ? ' = 2 0 y ! idővel később 
y 
indítja a konvertert. Ezért V' = A 20 — volttal kisebb jelet kapunk, mint amekkora 
megfelelne a neutron tényleges energiájának. (Ha a késleltetések úgy vannak meg-
választva, hogy neutronjel érkezik meg előbb a konverter bemenetére, akkor ugyan-
ennyivel nagyobb jelet kapunk. Ha a neutrondetektor V nagyságú jeléből képzett 
V — A20 y feszültséget analizálás előtt hozzáadjuk a konverter eredeti kimenő 
jeléhez, és az így kapott U" = U+U' feszültségből állapítjuk meg a neutron ener-
giáját, úgy ezt a fa j ta időbizonytalanságot kiküszöböltük. 
A gyakorlati megvalósításnál nem szükséges a kompenzálást pontosan ezen 
képlet szerint elvégezni, hiszen ez az impulzusok lineáris felfutásán alapszik, ami 
csak közelítés. A korrekció lényege olyan, hogy nagy amplitúdójú jelhez kis, kicsihez 
nagy korrekciót kell adnunk. Ezt elérhetjük úgy is, hogy a konverter kimenő jeléhez 
hozzáadunk egy fix értéket és ebből kivonunk egy az elektronsokszorozó jelével 
arányos mennyiséget. A tényleges repülési időt tehát a következő feszültségekből 
állapítjuk meg: 
U" = U+a-bV. 
A fix amplitúdót valójában hozzá sem kell adnunk a konverter jeléhez, mert ez csak 
a zérus időpont eltolódását jelenti, amit méréssel egyszerűen megállapíthatunk, 
\dV
 = 20 U  
Vm-К 1 dt Vm-V0t2 
p(t)dt = p(V)dV= — — I— dt = — 0
 T2dt 
Az átlagos késési idő 
20 E 
Vm E 
In VJV0 
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Ideális kompenzálás 
Valódi kompenzálás 
a kivonást pedig egy ellenálláson elvégezhetjük. A 14. ábrán fe l tünte t tük a lineáris 
felfutás közelítésével számított „ ideá l i s" és a gyakorla tban igen egyszerűen meg-
valósítható kompenzáló jel nagyságát. Az ideális kompenzálást j o b b a n megközelít-
jük , ha az elektronsokszorozót o lyan beállításban használjuk, hogy a nagy jelek 
már túlvezéreljék. Ez az időkésést 
nem befolyásolja, mivel a V0 szint el-
éréséhez szükséges néhány fotoelek-
t ronra még lineáris a cső, de egy 
bizonyos szint elérése után már egy-
f o r m a jeleket kapunk . Ezeknek a 
nagy jeleknek az időszórása viszony-
lag kicsi, ezért a konverternek az 
ilyenekből származó kimenő jeleihez 
ugyanazt a korrekciót adjuk. 
A felfutási idő szórását kom-
penzáló jelet az elektronsokszorozó 
anódjá ró l vettük le, majd nyújtás és 
erősítés után kivontuk a konverter 
jeléből. A kompenzálójel nagyságát 
potencióméterrel lehetett változtatni. 
A diódák a nem kívánatos polaritáséi 
je l farkokat vágták le, illetve a szinteket rögzítették (15. ábra). 
Kapuzással gondoskodtunk arról , hogy a neutrondetektor igen kis jeleiből 
származó koincidenciák ne kerülhessenek az analizátorra. A lassú áramkörökkel 
való kapuzás célja általában az, hogy a kis zajjelekből származó véletlen koinciden-
ciákat letiltsa. Esetünkben a zajjeleket közvetlen az elektronsokszorozó kimenetén 
Valódi kompen-
zálás tútvezerett 
működésnél 
14. ábra. A kompenzálás szemléltetése 
Konverter _ 
kimenetéről о 
100 К П 
Kompenzáló je/ 
Analizátorhoz 
-о 
J/A/J 
15. ábra. A kompenzáló kör kapcsolási rajza 
levágtuk, így a kapuzás más célt szolgált. A meglökött p ro tonok folytonos energia-
eloszlása miatt mindig lesznek olyan jelek, amelyek már el indít ják a berendezést, 
de nem tar tanak 100 nsec ideig. Ezek nyilván rövidebb ideig fedhet ik át egymást, 
így nagyobb repülési időhöz, hamis energiához rendeljük őket. A neutrondetektor 
lassú kapuzó á ramköré t valamivel magasabb indulási szintre á l l í tot tuk, mint a gyors 
ágat, úgy, hogy azokat a jeleket, amelyek 100 nsec-nál rövidebbek voltak, letiltsuk. 
A kapuzás önmagában is csökkent i a felbontási időt, kompenzálásnál azonban 
azonos hatásfokra lényegesen j o b b felbontást kapunk. A kapuzás szintje 3 MeV-es 
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neutronok energiaspektruma alapján 100 keV protonenergiánál biztosan alacsonyabb 
volt. 
Meggyőződtünk arról, hogy a kompenzálás nem r o n t o t t a el az idő-ampli túdó-
átalakítás linearitását. Ezután különböző nagyságú kompenzá ló jelekkel felvettük 
a (cl, t) reakcióból származó 14,7 MeV-es monoenergiás neut ronok repülési idő-
spektrumát. Ezeket a 16. ábrán tüntet tük fel. Jól lá tható, hogy kompenzálás és 
1000 -
A. 
ß. 
2 т = 11 csat. 
kompenzá lás és kapuzás né lkü l 
2 т = 8 csat. 
kompenzá lás né lkü l k a p u z v a 
2 r = 5 csat. 
o p t i m á l i s kompenzá lás 
kapuzás nélkül 
E . 
2 t = 4 ,7 csat . 
opt imál is k o m p e n z á l á s kapuzva 
2 t = 3,5 csat . 
alacsonyabb e l e k t r o n s o k s z o r o z ó 
feszültségnél op t imá l is k o m p e n -
zálás, kapuzás nincs 
2 т = 1 2 , 5 csat . 
alacsonyabb anódfeszül tség-
nél t ú l k o m p e n z á l v a 
16. ábra. 14 MeV energiájú neutronok repülési-idő görbéi kompenzálással 
kapuzás nélkül a kis fényhozamú szénjelek a lassú felfutás mia t t még egy csúcsot 
hoznak létre. A kapuzással ezt a hatásfok csökkentése árán el lehet tüntetni , míg 
kompenzálással nemcsak el tűnik ez a csúcs, hanem jóval keskenyebb is lesz a m o n o -
energiás neut ronok repülés-idő-spektruma, míg a hatásfok változatlanul m a r a d . 
Túl nagy kompenzáló jelnél ismét kiszélesedik a görbe. 
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Ezzel a módszerrel elértük, hogy az idő-amplitúdó-konverterben monoenergiás 
neutronok időspektrumának szélessége 8 nsec-ról 3,6 nsec-ra csökkent. Az alfa-
detektorral való összehasonlítás alapján ekkor a neutron-detektor hatásfoka 
14,7 MeV-es neutronokra 0,22 volt. Alacsonyabb anódfeszültségnél (valamivel 
kisebb, ~ 0 , 1 7 hatásfoknál), ami megfelel ~ 2 MeV-es protonenergia-küszöbnek, 
amikor a szcintillátorban meglökött szénatomoktól származó jelek nem indíthatták 
meg a konvertert, ugyanilyen módszerrel 6 nsec-ról, 2,2 nsec-ra javult a felbontás. 
Tovább ezzel a módszerrel a felbontást már nem lehetett javítani, mivel ekkor már 
egyéb tényezők, például a detektor nagy mérete szabta meg az időszórást. Az ismer-
tetett eljárás alkalmas arra, hogy a jelamplitúdó-változásból adódó időszórást 
idő-amplitúdó-konvertereknél és gyors-koincidencia-berendezéseknél is az egyéb 
időszórások nagyságrendjébe csökkentse. 
Vizsgálatokat végeztünk a kompenzálással kapcsolatban sok neutrondetektor 
egyidejű alkalmazása esetén [А68]. A l l . § - b a n leírt sokdetektoros mérőrendszer 
tárolóeleme egy TPA típusú számológép, így a kompenzálást áramkörök helyett 
programozással lehet megoldani. 
A feladat a konverter által szolgáltatott amplitúdónak (U) korrigálása a de-
tektorok hozzátartozó analóg ági amplitúdója (Va) alapján. A korrigált amplitúdó: 
U' = U+AU(Va, Vg), 
ahol U=AAt, az A állandó az idő-amplitúdó konverziós tényező, V0 a küszöbszint. 
A fent leírt kompenzálásnál a 
AU(Va, Vg) = A20^ 
lineáris közelítést alkalmaztuk. A közelítésen kívül egyszerűsítő feltevéseket is al-
kalmaztunk: lineáris jelfelfutás és téglalap alakú amplitúdóspektrum. 
A AU(Va, Vg) függvényt a 14 MeV energiájú neutronok repülési időcsúcsának 
analízise alapján lehet meghatározni. Ha a plasztik szcintillátorban meglökött 
protonok amplitúdóspektrumából csak keskeny intervallumot veszünk figyelembe, 
akkor a különböző jelfelfutásból eredő időszórás elhanyagolható az egyéb okokból, 
például fotonszám, a fénybegyűjtés, a fotoelektronszám és az elektronsokszorozók 
statisztikus ingadozásából eredő időszórás mellett. A megfelelő intervallum-szélesség 
kiválasztható úgy, hogy addig felezzük az intervallumot, míg két egymás utáni felezés 
hatására a repülési csúcs félérték-szélessége nem változik. Ez a szűk tartomány 
különböző szélességű lesz a teljes amplitúdóspektrum különböző részein. Nyilván-
való, hogy kis jelamplitúdónál szűkebb tartományt kell kiválasztani, mivel a jelek 
egymáshoz viszonyított időkésése relatíve nagyobb. Az eljárás tehát a következő: 
betárolunk bizonyos számú ( U , Va) adatpárt, amit 14 MeV energiájú neutronokkal 
nyertünk. Az előzetesen betárolt program szerint meghatározzuk a megfelelően szűk 
AVa tartományokba eső adatoknak repülési idejét, illetve ezek eltérését a maximális 
protonenergiához tartozó repülési csúcstól. Az eltérések adják a AU(Va, V0) függ-
vényt. A továbbiakban az így meghatározott függvény segítségével rendre minden 
feldolgozásra kerülő eseménynél végrehajtjuk a kompenzálást. 
Ezen kompenzálási elvet a 17. ábrán elektronikus összeállítással próbáltuk ki. 
A meglökött protonok amplitúdó-eloszlását differenciális diszkriminátorral szűk 
csatornákra bontottuk és vizsgáltuk az ezen csatornákhoz tartozó időeloszlás-görbé-
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ket. A differenciál-diszkriminátor kimenő impulzusairól kapuztuk az analizátort. 
Az analizátorral meghatároztuk a csúcsok helyét és a maximális amplitúdóhoz 
tartozó csúcstól való távolságát. Az így leolvasott távolságok közvetlenül au(va, v„) 
értékét adják meg (18. ábra). Az alfa-jelek amplitúdó-eloszlása szerinti korrekciót 
is elvégeztük (19. ábra). Ez esetben értelemszerűen az alfa-detektor energiaarányos 
impulzusai kerültek a differenciális diszkriminátor bemenetére. r = 2,95nsec széles-
ségű kompenzálatlan repülési csúcs (20. ábra), szélessége csak neutronoldali kom-
17. ábra. A AU(Va, V0) m é r é s é r e szo lgá ló 
e l e k t r o n i k u s összeál l í tás 
egysze rűs í t e t t b l o k k v á z l a t a 
üu„ 
csatornaszam 
AU к 
csatornaszam 
Vn 
19. ábra. A AU( Va, K0) f ü g g v é n y 
a- je lekre ( fe lső á b r a ) és a hozzá t a r -
t o z ó a m p l i t ú d ó s p e k t r u m (alsó á b r a ) 
N 
beütésszám 
N 
^ beütésszám 
csatornaszam 
20. ábra. K o m p e n z á l a t l a n 
r e p ü l é s i csúcs 
2 r = 2 , 9 5 nsec 
18. ábra. A AU(Va,Vé) n e u t r o n j e l e k r e 
(felső á b r a ) és a h o z z á t a r t o z ó 
a m p l i t ú d ó - s p e k t r u m (alsó á b r a ) 
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penzálás eredményeképpen т = 1,18 nsec-ra csökkent, míg neutron- és alfaoldali 
kompenzálás hatására z = 1,03 nsec-ra (21. ábra). А т = 2,95 nsec szélességű kompen-
zálatlan csúcsot elektronikus kompenzálással csak т = 1,8 nsec-ra tudtuk csökken-
teni. 
n .. . 
n beutesszam 
21. ábra. K o m p e n z á l t repülés i csúcs . Szagga to t t v o n a l : 
csak n e u t r o n o l d a l i k o m p e n z á l á s ( 2 r = 1,18 nsec), fo ly-
t o n o s v o n a l : n és a oldali k o m p e n z á l á s ( 2 r = 1,03 nsec) 
10. §. Detektorok közötti „átszórás" kiküszöbölése 
10—20 MeV-es neutronokkal bombázva közepes és nehéz atommagokat, leg-
nagyobb valószínűséggel {n, 2n) reakció jön létre. Ebben az igen gyakori reakcióban 
a kilépő két neutron közötti energia- és szögkorrelációkról csak nagyon keveset 
tudunk. A pontos méréseket megnehezíti, sőt bizonyos esetekben lehetetlenné 
teszi az, hogy mindkét detektor megszólalhat ugyanarra a neutronra. Ezt a jelen-
séget a továbbiakban átszórásnak, az ebből származó koincidenciákat, amelyeket 
így tévesen («, 2ri) eseménynek regisztrálunk, átszórási koincidenciáknak fogjuk 
nevezni, mivel úgy jönnek létre, hogy a neutron bejut az egyik detektorba, itt ener-
giáját egy vagy több ütközéssel részben leadja, majd átszóródik a másik detektorba 
és azt is megszólaltaja. Az alábbiakban ismertetünk egy elvet és ennek egy gyakorlati 
megvalósítását, amellyel az átszórási koincidenciákat a repülési-idő-módszernél 
ki tudjuk küszöbölni, míg a tényleges (и, 2n) eseményekből származó koinciden-
ciák regisztrálásának valószínűsége (a neutronok energiájától és a két detektor 
kölcsönös helyzetétől függően) nem csökken lényegesen [А65]. 
Átszórás esetén az egyik detektorba érkező neutron energiája ex, a szcintillá-
ciós detektorban leadott energia e{, az átszórt neutron energiája e12 = ex — e{ 
(22. ábra). iEj-et és £j,2-t a startjelhez viszonyított repülési idők, e{-1 pedig a detek-
torjel amplitúdója alapján állapítjuk meg. Az olyan eseményeket, amelyeknél az 
átszórt neutronok energiájának cs az első detektorban leadott energiának az összege 
5* 
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neutron 
Forrás 
reakció 
target 
megegyezik a bejövő neutronok energiájával 
A = £ f + £j_2 
letiltjuk. 
A letiltandó energia meghatározása a 
gyakorlatban a következőképpen történik: 
ha ?! és t2 a neutronnak a startjeltől mért 
repülési ideje nsec-ban, akkor energiája 
. .
 v , _ 72,ЗА г 72,ЗА , 
Mev-ben А = г—> А = i ~> а а ° 1 А 
'i '2 
és А а detektoroknak a targettől való távol-
sága m-ben. Az átszóródott neutron a két 
detektor közötti A,2 távolságot —'1 idő 
alatt teszi meg, így a repülési időkből meg-
72 3£ 
határozott energiája A 2 = т - 2—^hr • Proton ( ' 2 - ' l ) 2 
visszalökés gyorsneutron-detektorokban az 
elektromos impulzus nagysága közelítően ará-
nyos a meglökött proton E[ energiájával, 
így az első detektorban a Vx jel amplitúdója 
A a A . Ha az átszórás egyszeres ütközéssel 
következik be, akkor А + А.з = A - A z 
összes olyan koincidenciákat tehát, amelyek-
nél teljesül ez a feltétel, letiltjuk. 
Szögkorrelációs méréseknél a detektorok szokásos elrendezése olyan, hogy 
átszórás az n—p szórás előreirányulása miatt csak kétszeres ütközéssel következ-
het be. A két ütközésből az egyik hidrogénen, a másik pedig szénen történik, mivel 
ha két szénatomon ütközött a neutron, akkor az ezek által együttesen létrehozott 
fényimpulzus a kisebb energia és a rosszabb energia-fényátváltási tényező miatt 
a küszöbérzékenység alatt van, míg a két hidrogénatomon való és a hidrogén kisebb 
makroszkopikus hatáskeresztmetszete miatt ritkábban bekövetkező ütközés után, 
bár lehetséges már az átszórás, azonban ennek valószínűsége még igen kicsi, mivel 
az átlagos szórási szög 48°. Az A energiájú neutronok maximális energiavesztesége 
szénen 0,28 A , így átszórás esetén a következő egyenlőtlenség érvényes: 
A - 0 , 2 8 A = A + A , 2 — A 
Ekkor tehát azokat a koincidenciákat kell letiltanunk, amelyekre ez a feltétel tel-
jesül. Ezáltal természetesen valódi (и, 2n) koincidenciákat is veszítünk. 
Az átszórási koincidenciák letiltására épített berendezés blokksémája a 23. ábrán 
látható. 
A repülési idő négyzetének reciprokát, azaz a neutronenergiával arányos jelet 
előállító egység a következőképpen működött: 
A konverterből kijövő lOOmpsec felfutású т időállandójú rc körrel formált 
U amplitúdójú jel rákerül egy Schmitt-körre. A Schmitt-kör kimenő jelének idő-
tartama 
neutron 
detektor 
22. ábra. S z ö g k o r r e l á c i ó s mérési e l r e n d e -
zés. Az 1., ill. 2. d e t e k t o r b a é r k e z ő n e u t -
r o n energiá ja A j , ill. £0, a l e a d o t t e n e r g i a 
E f , ill. El- Az 1 -bő l 2-be va ló á t s z ó r á s 
esetén az á t s z ó r t n e u t r o n e n e r g i á j a 
A a : 0 ,72 £ j — E f s £ j ) 2 s £ j — £ f 
'ki = T log 
и 
üo 
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ahol U0 a kör billenési szintje. A Schmitt-kör indulásakor egy x' időállandójú x'Ux 
feszültségre töltött rc kör elkezd kisülni. Visszabillenéskor a Schmitt-kör a kisülést 
leállítja és a kondenzátoron maradt 
Uc(t) = UE = = U, 
feszültséget a kimenetre kapcsolja. т/т' = 2 esetén 
, r U„ const UE = U i - ф = - ^ r = constE 
A 24. ábra az l/t/,2 áramkör kimenő feszültségét mutatja a bemenő feszültség függ-
vényében. 
23. ábra. A z á t s z ó r á s t leti l tó e l e k t r o n i k a b l o k k d i a g r a m j a 
Az átszórást letiltó elektronika működési elve a következő: az átszórt neutron 
és a meglökött proton energiájával arányos jeleket megnyújtottuk és összeadtuk. 
Az összegzett jel időtartamát egy változtatható billenési idejű monostabil multi-
vibrátor szabja meg, mely billen, ha a két bemenet bármelyikére a zajszintnél na-
gyobb jel érkezik. Visszabillenésekor megindítja a kisütő kört, mely az összeadó 
kör két kondenzátorát ismét földpotenciálra helyezi. Az energiával arányos feszült-
ségek összehasonlítása két közös anód-munkaellenállásra dolgozó, nyugalmi hely-
zetben lezárt triódával történik. Az egyik cső rácsára rávittük az Ff + £ j
 2 , katód-
jába pedig az £ j , a másik cső rácsára a 0,72 Ex, katódjára pedig az Ff +F1 > 2 ener-
giával arányos feszültségeket. A közös anódban csak akkor kapunk jelet, ha az 
F f + £ 1 2 > F vagy 0 ,72E 1 ^E í + E12 feltételek valamelyike teljesül. így ha a koin-
cidenciák álszórásból származhatnak, nincsen kimenő jelünk, különben van. A je-
leket úgy formáltuk és késleltettük, hogy a rácsokban csak akkor lehetett vezérlés, 
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amikor a katódban a teljes vezérlőjel kialakult. Ez a berendezés csak az l-es detek-
torból való átszórást tiltja le, 2-esből való átszórás letiltásához egy ugyanilyen be-
rendezés szükséges. 
A készüléket 14 MeV-es neutronok egy-
szeres ütközéssel való átszórásával ellenőriz-
tük. A geometriai elrendezés a 25. ábrán látható. 
Az £ j = 1 4 , 7 MeV neutronenergiát az alfa-
detektor és az 1 -es neutrondetektor ( 10 X 30mm-es 
sztilbén kristály és RCA 6810/Aelektronsokszoro-
zó), az átszórt neutron energiáját e12 = ex cos20-t 
a két neutrondetektor közé elhelyezett idő-
bonst 
02 
01 i 
10 
be 
20 30 40 60 80 
24. ábra. A z l / t / ,2 á r a m k ö r b e m e n ő 
feszül t ség — k i m e n ő f e szü l t s ég 
görbé je 
25. ábra. A D 200 keV e n e r g i á j ú d e u t e r o n 
n y a l á b a T t r í c i u m t a rge tben n e u t r o n o k a t 
kelt. A 14,7 M e V energ iá jú n e u t r o n o k a t az 
I szcint i l lációs d e t e k t o r (30 0 X 10 mm-es 
szt i lbén kr i s tá ly ) , a velük egy i d ő b e n kelet-
kezett v i s s za lökö t t a -ka t az A szcint i l lációs 
d e t e k t o r d e t e k t á l j a . A z á t szór t n e u t r o n o k a t 
a 2 szc in t i l lác iós de t ek to r r a l (50 0 X 1 0 0 
mm-es p l a sz t ik fosz for ) r eg i sz t rá l tuk 
Eeutessiám 
26. ábra. H i d r o g é n r ő l egysze resen szórt n e u t r o n o k r e p ü l é s i - i d ő - s p e k t r u m a az á t s z c r á s t 
le t i l tó e l e k t r o n i k á v a l , illetve né lkü le 
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amplitúdó-konverterrel mértük. Az l-es detektor energiamérésre szolgáló ágában 
felvettük a meglökött protonok amplitúdóspektrumát, az átszórt neutronokat 
mérő konverter jelével kapuzva. így csak azokat a protonokat detektáltuk, melyek-
nek energiája E{ = EX sin20. Az ehhez tartozó jelnagysághoz állítottuk be a repülési-
módszerrel mért energiákat is. Ezután megmértük az átszórt neutronok repülési-
idő spektrumát az átszórást letiltó elektronikával, illetve nélküle. A két spektrum 
(azonos intenzitásnál és azonos monitorral) a 26. ábrán látható. 
Az egyenletes eloszlású véletlen koincidenciákból jól kiemelkedik az átszórt 
neutronok csoportja. Az átszórást letiltó elektronikával ez teljesen eltűnik, de a vé-
letlen koincidenciák száma is kevesebb lesz valamivel, mert ekkor lecsökken az 
egész (и, 2n) berendezés hatásfoka. Utána a 2-es detektort úgy helyeztük el, hogy 
a két neutrondetektor között egyszeres ütközéssel való átszórásból ne lehessen 
koincidencia. Ekkor igen nagy neutron-intenzitással dolgoztunk, hogy a többszörös 
szórásból származó átszórási koincidenciákat elhanyagolhassuk a véletlen koinci-
denciák mellett. Az átszórást letiltó elektronika nélkül a véletlen koincidenciák idő-
beli eloszlása teljesen egyenletes volt. A letiltás bekapcsolása után a spektrum alakja 
a 27. ábrán látható módon változott meg. Ugyanezen az ábrán feltüntettük, hogy ha 
a monoenergiás neutronok ampli-
Átszárásf letiltó 
* elektronikával 
' Átszórást letiltó elektronika 
— Számított görbe tHhül 
то-
túdóspektruma téglalap alakú, ak 
kor számítás alapján milyen lesz a 
véletlen koincidenciák időbeli elosz-
lása. 
Az átszórást letiltó elektronika 
nemcsak az átszórási eseményeket 
tiltja ki, hanem a valódi (n, 2ri) ese-
mények egy részét is. Ez azt jelenti, 
hogy a hatásfokunk lecsökken a le-
tiltás valószínűségével. A csökkenés 
mértéke függ a neutronok Ex, £2 
energiájától és a detektorok elren-
dezésétől. Szimmetrikus detektor-
elrendezésnél LX — L 2 =L X a(2sinер/2) 
az átszórást letiltó elektronika 
1000 
800 
600 
100 -
го 30 ho 50 60 
= 
4EXE2 
EX+E2—2 УЕХЕХ 
27. ábra. Vélet len koincidenciák időbeli e loszlása 
á tszóródást let i l tó e lek t ronikával , illetve né lkü le . 
s i n 2 t p / 2 A fo ly tonos vona l számítot t görbe , melynél a meg-
lökö t t p r o t o n r a tégla lap a lakú s p e k t r u m o t tételez-
tünk fel 
energiájú „átszórt" neutront regiszt-
rál, így azokat a valódi eseményeket is letiltjuk, melyeknél az i-k ( i = l , 2) detektor-
ban leadott £ f energia 
0,72£ 4 £ i £ 2 
£1 + £ 2 - 2 / £ 1 £ í 
sin2 (p/2 s £" S E - 4 ExE2 
Ex + E2 — 2EX E2 
sin2 (pl 2 
értékek között van. 
A meglökött protonok amplitúdóspektrumának ismeretében ennek valószínű-
sége kiszámítható, mivel azonban ez csak korrekció, a hatásfok-változás nem függ 
erősen a tényleges amplitúdóspektrum alakjától. 
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A l l . §-ban leírt sokdetektoros mérőrendszernek az (n, 2ri) magreakció szög- és 
energiakorrelációjának vizsgálatára való alkalmazásánál ilyen átszórást letiltó be-
rendezésekre nincs szükség ilyen átszórást letiltó áramkörök beépítésére. Az ismer-
tetett elv alapján annak vizsgálatát, hogy két neutrondetektor koincidenciája eleget 
tesz-e a fenti feltételnek, egyszerű programmal meg lehet oldani. Az átszórás fel-
tételeit kielégítő eseményeket figyelmen kívül hagyva, valódi koincidenciákat is 
elveszítünk. Erre vonatkozólag számítással lehet korrekciót végezni. A korrekció 
kísérleti ellenőrzésére két út kínálkozik: 1. különböző monoenergiás neutronokkal 
mérni az átszórási koincidencia-eloszlást a szög függvényében; 2. 14 MeV energiájú 
neutronokkal koincidencia-kísérletet végezni olyan szórótargeten, ahol az (я, 2n) 
küszöb magasan van, pl.: 12C, 56Mo, 32S. 
11. §. Sokdetektoros mérőrendszer 
Gyors neutronokkal végezhető kísérletek körét a regisztrálási idő determinálja. 
Sokszor alakul ki az a helyzet, hogy le kell mondani valamely kísérlet elvégzéséről, 
bár az mint probléma érdekes lenne, de a szükséges regisztrálási idő túl hosszú. 
A repülési-idő-módszernél a jó energia- és szögfelbontás biztosítása érdekében 
a detektorokat a neutronforrástól távol kell elhelyezni, ami kis detektor-térszöget 
eredményez. A kis térszögek következtében, ha a gyorsító maximális intenzitását és 
a nagy terhelésű egységek maximális terhelhetőségét figyelembe vesszük, a regisztrál-
ható események időegységenkénti száma (я, я') típusú magreakciók vizsgálatánál is 
meglehetősen alacsony lesz. Még inkább ez a helyzet az (я, 2я) vagy (я, я'у) mag-
reakciók vizsgálatánál. A két reakciótermék koincidenciáinak száma a megfelelő 
térszögek és hatásfokok szorzatától függ. Statisztikailag kiértékelhető számú mérési 
adat összegyűjtése már a két detektor egyetlen szöghelyzeténél is nagyon hosszú 
ideig tart. Az összes szögkombinációban való mérés olyan hosszú meghibásodás-
mentes üzemidőt igényel mind a gyorsítóberendezés, mind a regisztráló berendezés 
részéről, ami általában az ilyen célkitűzést irreálissá teszi. A kínálkozó megoldás, 
hogy egyszerre több, különböző szögben elhelyezett detektorral minden szögkom-
binációt egyidejűleg mérjünk. Ily módon я detektor esetében (я, я') szögeloszlás 
mérésénél a regisztrálási idő я-szer, (я, 2я) koincidencia-vizsgálatoknál ^'-szer 
rövidül meg. 
Sok detektor alkalmazásánál a konvencionális regisztrálási eljárás — gyors-lassú 
koincidencia-berendezések + sokcsatornás amplitúdó-analizátorok — gazdaságilag 
és kezelhetőség szempontjából egyaránt súlyos, áthidalhatatlannak tűnő nehézségeket 
vet fel. Hasonló problémák a töltött részecskékkel végzett kísérletekben, valamint 
a gamma-spektroszkópia területén is jelentkeztek. A jobb felbontású félvezető 
detektorok állandóan fokozták az analizátorok csatornaszámával kapcsolatos igé-
nyeket. Emiatt azonban az adatok feldolgozása és kezelése, csúcsok kikeresése, 
csúcs alatti területek meghatározása stb. mind nehézkesebb lett. Fejlődést jelentett 
az, hogy a papírszalagra perforált, vagy mágnesszalagra rögzített adatok további 
feldolgozását számológéppel lehet elvégezni. A nagy, központilag elhelyezett szá-
mológépek használata azonban csak részben oldotta meg a nehézségeket, az új 
probléma elsősorban a számológéphez való járkálással kapcsolatban, a mérési 
eredmények körülményes, elhúzódó realizálásában jelentkezett. 
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Az utóbbi években egy újfajta megoldás útja nyílt meg, a kis méretű, viszony-
lag olcsó számológépek megjelenésével. Ez megteremtette a számológépek on-line 
alkalmazásának lehetőségét az amplitúdó-analizálás és az adatredukció területén. 
Ilyen típusú elrendezések kiépítése rohamos fejlődésnek indult. A számológép 
ilyen felhasználása jelentősen megnöveli a regisztráló rendszer flexibilitását, lehetővé 
teszi a mérés sokoldalú vezérlését. Sok detektor és számológéppel működő on-line 
rendszer esetén a regisztrálási idő nemcsak azáltal rövidül meg, hogy sok mérést 
végzünk egyidejűleg, hanem a meghibásodás viszonylagos gyakoriságának csökkenése 
miatt az időkihasználás is megjavul. Egyrészt rövidebb ideig működik a gyorsító, 
másrészt valójában kisebb regisztráló berendezést kell üzemben tartani. Egydetek-
toros berendezésnél számos funkciót áramkörrel hajtunk végre, pl. alsó-felső szint 
kapuzást, kompenzálást, alakdiszkriminálást és (я, 2я) koincidenciák mérésénél 
az átszórási események letiltását. Ezen áramkörök feleslegessé válnak azáltal, hogy 
a mérés vezérlését és a tárolást számológéppel oldjuk meg. Mindazokat az áram-
köröket, amelyek logikai funkciókat hajtanak végre, elhagyhatjuk és megfelelő 
programok segítségével a számológéppel valósítjuk meg. Egy huzalozott vezérlő + 
egy 4096 szavas tároló, valamint egy 4096 címes számológép között minimális ár-
különbség van. A számológép mellett szól a közbenső adatfeldolgozás lehetősége 
mellett az, hogy az egész mérőberendezést, beleértve a gyorsítóberendezést is, mérés 
közben folyamatosan ellenőrizni lehet. (Pl. gyorsító stabilizálás.) Ezek alapján mérő-
berendezésünk terveit a KFKI-ban kidolgozott TPA számológéphez illesztettük 
és kiegészítettük a gyorsítóberendezés egyes paramétereinek ellenőrzéséhez, va-
lamint a véletlen események korrekciójának kiszámításához szükséges egysé-
gekkel. 
A sokdetektoros mérőrendszer blokkvázlata a 28. ábrán látható. A berendezés 
egyaránt alkalmas rugalmas és rugalmatlan neutronszórás szögeloszlásának méré-
sére, (я, я'), valamint (я, 2я) koincidenciák szögeloszlásának regisztrálására. Annak 
érdekében, hogy az (я, 2я) mérésnél az összes lehetséges szögkombinációt egyszerre 
mérhessük anélkül, hogy egy bonyolult kapurendszert kellene a detektorok és a 
konverterek közé iktatni, minden szöghelyzetben két detektort helyezünk el és, 
ezeket „vagy" áramkörökön keresztül két csoportba összekötve visszük a további 
áramkörökbe. Az nx x — nx 16 jelű neutrondetektorok képezik az egyik, az л2 I и» и 
jelűek a másik detektorcsoportot. A mérőrendszer tehát 32 detektort tartalmazhat. 
Az azonos csoportba tartozó detektorok anódjai az ábra sematikus jelölésétől 
eltérően összeadó kapukon keresztül vannak összekötve. Az impulzusok formálása 
a GyDj, GyD 2 gyors diszkriminátorokkal történik. 
14 MeV-es neutronokkal végzett kísérletekben a kezdeti időpont kijelölésére a 
visszalökött alfa-részecskék szolgálnak. Az alfa-detektor anódjáról levett jelet szintén 
egy gyors diszkriminátor formálja: GyD 3 . A berendezés természetesen más start-
jelekkel is működtethető, ha azokat visszük a gyors diszkriminátor bemenetére. 
A két neutrondetektor-csoport gyors diszkriminátorainak kimenő impulzusai, 
valamint az alfa-detektorhoz tartozó gyors diszkriminátor elágaztatott impulzusa 
a neutronok repülési idejét mérő IAK t , IAK2 idő-amplitúdó konvertert működteti. 
Ezek a neutron repülési idejével arányos kimenőjelet adnak, amely analóg digitál 
konverterbe megy és az amplitúdónak megfelelő sorozat címregiszterben tárolódik. 
A maximális amplitúdó-bontás 8 bit, azaz 256 csatorna. A két neutronágban az 
analóg digitál konverziót egy-egy mátrix analóg-digitál konverter (MADA) való-
sítja meg, amelynél a maximális amplitúdó-bontás két koincidenciában levő bemenő 
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impulzus esetén egyenként 8 bit, egy impulzus esetén 16 bit. Az átmeneti tárolást 
két 16 bites tároló-címregiszter biztosítja. 
Az azonos csoportba tartozó neutrondetektorok 13. dinódájáról vett impulzuso-
kat összeadó kapun keresztül kétszeres művonalas formálással rendelkező erősítőre 
£j , E2, majd pedig a megfelelő MADÁ-k egyik-egyik bemenetére vezetjük. Az ampli-
túdóval arányos impulzussorozatot a címregiszterek második 8 bitjében tároljuk. 
(и, 2n) mérésnél regisztrálást csak akkor végzünk, ha két különböző csoportba 
kapcsolt neutrondetektor szólalt meg. Ezt a feladatot az egyes detektorok pozíció-
kódját előállító „Pozíciókódoló" egység végzi a kimenetén (az üzemmódtól függően) 
előálló kódok helyességének, illetve helytelenségének vizsgálatával. A pozíció-
kódoló a neutrondetektorok 12. dinódáiról kapja a vezérlőjeleket és előállítja a meg-
szólaló detektornak megfelelő pozíciókódot, valamint a részecske-azonosító kódot 
a neutron és gamma megkülönböztetésére. A pozíciókódoló egyben előállítja a táro-
lást kapuzó vezérlőjelet is. («, 2 n) mérésénél ez az impulzus csak a két neutrondetek-
tor-csoport közötti koincidencia-jel hatására jelenik meg. Amennyiben egy detektor-
csoportban egynél több detektor szólal meg egyszerre (kb. 0,5 psec-on belül), akkor 
a tárolórészben kapuzó jel nem jelenik meg. 
29. ábra. G a m m a - n e u t r o n je lalak d i szkr iminá lás szemléltetése 
b) a m p l i t ú d ó anal izá lás esetén a) zérus á t m e n e t i d ő p o n t j á n a k kijelölésével 
A neutronoktól és gammáktól származó impulzusok megkülönböztetése, illetve 
külön-külön való tárolásuk az ún. jelalakdiszkriminálás alapján történik. A jel-
alak-diszkrimináció a szcintillátor azon tulajdonságán alapszik, hogy a szcintilláció 
egy gyors és egy lassú utánvilágítású komponenssel rendelkezik és ezen két kompo-
e 
nens amplitúdó-aránya a szcintillációt kiváltó részecske fajtájától, viszonyától 
m 
függ. A 29. ábra két eljárást vázol a jelalak-diszkrimináció megvalósítására. A 29ja 
• 3 7 2 Á D Á M A . 
ábra az amplitúdó analizálás elvén alapuló eljárást vázolja: a szcintillációs folyamat 
során kialakuló jel különböző, megfelelően megválasztott időpontokban vett ampli-
túdókülönbségeinek alapján kapjuk meg azt, hogy a szcintillációt neutron, vagy 
gamma váltotta ki ; a 29jb ábrán pedig az impulzus kétszeres differenciálásával 
nyert jel zérus átmenete időeltolódásának kiértékelésével. Mindkét típusú megoldás 
alkalmasnak látszik sokdetektoros mérőrendszerben való felhasználásra. Sőt az 
amplitúdó-elven működő megoldás azáltal, hogy a közelítést jelentő analóg áram-
körök elmaradnak, és a kiértékelés számológéppel történik, pontosabbá válik. 
Az időelven történő diszkriminálásnál az analóg áramkörök elhagyása nem lehet-
séges, de ezek az áramkörök közösek lehetnek mindkét detektorcsoportban. Az 
amplitúdó-elven működő gamma-diszkriminációnál több adatot kell tárolni és 
a számológépbe átírni. Sokdetektoros mérőrendszerünk kialakításánál az időeltoló-
dás elvén működő gamma-szelektálást részesítettük előnyben, amely irodalmi ada-
tok, valamint saját próbaméréseink szerint kielégítő megoldást nyújt. Mindezek 
ellenére az interfaceben biztosítottuk annak a lehetőségét, hogy egy további M A D A 
és címregiszter felhasználásával amplitúdó-elven történő gamma-diszkriminációt is 
tudjunk végezni. 
A zérus átmenet időpontjának kijelölésével való alakdiszkrimináció érdekében 
mindkét detektorcsoportnál az össztöltés begyűjtése útján az Ex és E2 erősítőkről 
kétszeres művonalas differenciálással nyert jelet és a jel beérkezését kijelölő gyors 
diszkriminátor megfelelően késleltetett kimenőjelét az IAK3 , illetve IAK4 idő-
amplitúdó-konverterbe vezetjük. A null-átmenet kijelölését a DD4 és D D 2 dif-
ferenciáldiszkriminátorok végzik, ami lehetővé teszi, hogy a hatásfok romlása árán 
azok a jelek, amelyekre a jelalak-diszkriminálás nem kielégítő, a mérésből ki-
hagyhatok legyenek. A konverterek kimenő jelei közül a D D 3 és DD4 differenciál-
diszkriminátorral a neutronoknak, vagy a gammáknak megfelelő impulzusokat 
választjuk ki. A két detektorcsoport jelalak-diszkriminátorának kimenő jelei koin-
cidencia-áramkörön és pozíciókódolón keresztül kapuzzák a MADÁ-kat és az 
analizálást csak akkor engedik meg, ha a detektorok neutronokat detektáltak. 
Ha a jelalak-diszkriminációt végző idő-amplitúdó-konverter kimenetére két dif-
ferenciál-diszkriminátort kapcsolunk a gamma és a neutron helyzetének megfelelően 
és azok kimenetei, valamint a pozíciókódoló közé megfelelő logikai áramkört ik-
tatunk be, a detektorok pozíciókódja a neutron és gamma megkülönböztetésére 
alkalmas kóddal egészül ki. 
A véletlen koincidenciák helyes meghatározásához, tekintve, hogy a gyorsító 
hozama nem állandó, regisztrálni kell az intenzitás négyzetével és köbével arányos 
mennyiségeket (lásd V. 3. §). Ezt a célt szolgálják a K4 és K2 koincidencia-berende-
zések. Megfelelő késleltetések beállításával ezek csak véletlen koincidenciákat 
regisztrálnak : 
Kx ~ / N\t)dt K2 ~ J N3(t)dt 
ahol N(t) az intenzitás. A véletlen koincidencia-korrekció megállapításánál, te-
kintve az N2 és N3 „monitorok", valamint a mérőberendezés megfelelő egységeinek 
eltérő időfelbontását, normálási faktorokat kell meghatározni. Ennél a mérésnél 
az idő-amplitúdó-konverterek és a K„ koincidencia-berendezés bemenetei elé rendre 
késleltetéseket iktatunk be. 
A 28. ábrán szereplő többi egység feladatai a következők: a negyedik cím-
regiszter monitorszkéler szerepét tölti be. Tartalma az „Időzítő" által kijelölt idő-
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pontokban periodikusan „interrupt" üzemmódban kerül beolvasásra. A „Lineáris 
multiplexer" a gyorsító beállítását és ellenőrzését szolgálja. A bemenetén megjelenő, 
maximum nyolc különböző feszültségértéket a monitor tartalmától függően, vagy 
periodikusan olvassuk be. A vezérlés céljára az „Analóg kimenet" és a „Digitális 
kimenet" szolgál. Utóbbi 12 kimenettel rendelkezik, amelyeken a programtól függően 
jelenik vagy nem jelenik meg feszültség. A „Display" a mérési eredmények ábrá-
zolását biztosítja a mérőszobában, illetve a kihelyezett „Monitor" révén a target-
helyiségben. A „Naplózó" egy óragenerátor, amelynek segítségével a regisztrálási 
időt, illetve dátumot állítjuk elő. 
(«, 2«) mérésnél egy regisztrált eseményhez hozzárendelhető cím hat, egyenként 
8—8 bit tartalmú kódból áll. A 48 bit az adatredukció során jelentősen lecsökken, 
de tekintve, hogy a TPA memóriája 4096 rekesz és hogy a programok is helyet fog-
lalnak el, integráló üzemű analizálás általában nem lehetséges. A betárolt címeket, 
miután a memória kijelölt része betelt, digitális magnóra írjuk át. A mérés befejezése 
után a magnóról az adatokat visszaolvashatjuk és közben a kívánt analizálás meg-
történhet. A további perifériák: FS 1500 gyors szalagolvasó, PE 1500 gyors-
perforátor és a Teletype írógép. 
12. §. Előzetes adatfeldolgozás (n, n) mérésnél 
A sokdetektoros mérőrendszer felhasználásával végezhető különböző típusú 
méréseknek, vagyis a rendszer különböző üzemmódjainak különböző programok 
felelnek meg. Ezek természetesen sok közös szubrutint tartalmaznak. Az alábbiakban 
a mérési eljárást és a szükséges programok blokksémáját (n, n') típusú mérés esetére 
vázoljuk. 
A mérés a következő lépésekből áll: a) a detektorok összehangolása, b) elő-
mérés, c) szögeloszlás-mérés, d) monitorozás, e) adatfeldolgozás. 
a) A detektorok összehangolása 
A detektorok beállítását a 14 MeV-es neutronok amplitúdóspektruma, vala-
mint különböző gamma-preparátumok amplitúdóspektruma alapján végezzük el. 
Tekintve, hogy a detektorok analóg kimenetei egyesítve vannak, nagy gondot kell 
fordítani az amplitúdók összehangolására. Ezt az elektronsokszorozó/ és szcintillá-
torok összeválogatásával és a nagyfeszültség megfelelő beállításával kielégítően 
biztosítani lehet. A nagyfeszültséget szabályozva a különböző detektoroknál azonos 
alakú és beütésszámban összeeső amplitúdóspektrumokat kell kapni. Erre a munkára 
a számológépet amplitúdó-analizálás és folyamatos ábrázolás üzemmódban hasz-
náljuk. 
b) Előmérés 
Az előzetes adatfeldolgozás paramétereinek megállapításához előmérést vég-
zünk. Az előmérés során egy neutrondetektort a direkt térszögben helyezünk el. 
Meg kell határozni az időfelbontás javítására szolgáló kompenzálási függvényt, 
30. ábra. Az e l őmérés p r o g r a m j á n a k váz la ta 
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a hatásfokot, a repülési csúcs helyét, a csatornaidőt, az időfelbontást, a csatorna-
szám és energia-megfeleltetést, a háttércsatornákat és a háttérarányt. A szükséges 
számológép-program elvi vázlata a 30. ábrán látható. 
1. A gép nullázása, kezdőcímek betárolása és adatok bevitele. Ilyenek például 
a neutrondetektor hatásfoka különböző energiáknál, az analógági küszöb F0 , 
a konverter lineáris tartományának vége Vm, stb. 
2. Regisztrálás. A detektor analógjeleit (V) és az idő-amplitúdó konverter 
jeleket ( 7 ) kétdimenziós integráló üzemben analizáljuk, ha az analógjelek 
Vg küszöbnél nagyobbak. V0 azonos azzal a küszöbbel, amire a betárolt 
hatásfok-értékek vonatkoznak. A csatornabontás például 128 (V)X 16 (T). 
Ezeket az adatokat az inicializálásnál betápláljuk. A kétdimenziós analizá-
lással egyidejűleg egy rekeszben, a repülési-időtől függetlenül, az összes 
küszöb feletti jelet gyűjtjük. így azon impulzusok számát kapjuk, amelyek 
F0-nál nagyobbak és tartozik hozzájuk alfa, vagyis biztosan 14 MeV-es 
neutrontól származnak (N„). Ezt felhasználjuk a 14 MeV-es neutronokra 
vonatkozó abszolút hatásfok megállapításánál. 
3. A kétdimenziós spektrumból meghatározzuk az időfelbontás javítására az 
ún. kompenzáló függvényt. Ha a plasztik szcintillátorban meglökött proton 
amplitúdóspektrumából csak keskeny intervallumot veszünk figyelembe, 
akkor a különböző jelfelfutásból eredő időszórás elhanyagolható lesz az 
egyéb okokból eredő időszórás mellett. A betárolt kétdimenziós spektrum-
ból minden F-nél sorra meghatározzuk az adott F-hez tartozó repülési 
csúcs helyét és ezt levonjuk a maximális F-hez tartozó repülési csúcs helyé-
ből. Az összetartozó F és At értéket tároljuk. 
4. A regisztrálás során egy rekeszben megszámoljuk a neutrondetektor küszöb 
feletti megszólalásainak számát (N„) és a monitor tartalma alapján rendel-
kezésre áll a mérés alatti alfa-impulzusok száma N„. Ezekből, valamint 
az inicializálásnál betárolt térszögadatokból meghatározzuk a detektor 
abszolút hatásfokát 14MeV-en: 
5. Képezzük ennek és a betárolt 14 MeV-es hatásfokérték, e0 hányadosát: 
£(Vg, Eg) 
4 £
*{Vo,Eg) 
6. Megvizsgáljuk, hogy e és £0 nem tér-e el jelentősen egymástól: 
A<q<B. 
A és В értékét szintén az inicializálásnál kell betárolni. 
6a Ha a fenti egyenlőtlenség nem teljesül, a gép kiírja £-t és leáll. Meg kell 
vizsgálnunk, hogy mi az oka a túl nagy eltérésnek. 
7. Ha az egyenlőtlenség teljesül, a mért hatásfokértékkel átnormáljuk az ini-
cializálásnál betáplált hatásfok-értékeket és az új adatokat tároljuk be a ko-
rábbiak helyére: 
qs(V0,E)~e0(V0,E). 
ÁDÁM A. 
8. A F X T kétdimenziós spektrummal a következőképpen járunk el: minden 
F-hez tartozó spektrumot a Át értékkel eltolunk és azután az azonos T-hez 
tartozó csatornatartalmakat összeadjuk. így egy jó statisztikájú „kompenzált" 
repülési-csúcsot kapunk. 
9. Meghatározzuk a csúcs helyét (p) és félértékszélességét csatornaszámban (т„). 
Ezeket és a repülési-csúcsokat a továbbiakban tároljuk. 
10. A kétdimenziós spektrumra a továbbiakban nincs szükség, a megfelelő 
regisztereket nullázzuk. 
11. A gép késleltetést kér. 
12. Késleltető kábelt iktatunk be a konverter bemenetére, a késleltetés értékét 
('kábei) beírjuk és újra elindítjuk a regisztrálást. 
13. Repülési csúcsot veszünk fel, minden adatpár (F, T) beolvasása után végre-
hajtjuk a kompenzálást 
T : = T+At(V). 
14. Megkeressük a csúcs helyét (£') és tároljuk. 
15. Meghatározzuk a két csúcs távolságát csatornaszámban: d — p—p'. 
16. Kiszámítjuk a csatornaidőt: t0 = 
17. A jó statisztikájú csúcsra meghatározzuk a felbontási időt: t = t c s / 0 . 
18. Meghatározzuk a 0 időnek megfelelő csatornát: 
ahol L a repülési távolság, m a neutrontömeg, E0 a neutronenergia, P a csúcs 
helye. L, m, E0 értékeit az inicializálásnál tároljuk be. 
19. Minden csatornaszámhoz hozzárendeljük a megfelelő energiát. Az x csa-
tornának megfelelő energia : 
l2m 1 _ 
* 2 t20E0'(P0-xf 
20. Az inicializálásnál betároltuk, hogy milyen maximális és minimális értékek 
között és hány csatornára kívánjuk felosztani az energiaspektrumot. Ezzel 
adva van az analizálás csatornaszélessége. 
г г 
£ max 
11 
Meghatározzuk, hogy az egyes energiacsatornáknak mely időcsatornák 
felelnek meg. 
21. A szögeloszlás-mérésnél a hátteret egy rekeszben fogjuk tárolni. Az egyes 
energiacsatornákból a háttérrekesz tartalmát olyan súllyal kell figyelembe 
venni, ahány időcsatorna tartozik a megfelelő energiacsatornába. Ezért 
egy tömbbe sorra beírjuk az egyes energiacsatornákban levő időcsatornák 
számát, ezen tömb adatai lesznek a súlyfaktorok a háttérkorrekció elvég-
zésénél. 
22. Kijelöljük a háttércsatornákat. Ezek: / = 0 időnek megfelelő csatorna és 
a maximális amplitúdónak, pontosabban a konverter lineáris tartományá-
nak vége közötti csatornák. 
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23. Mérjük a K0 küszöb feletti jelek számát koincidencia-feltétel nélkül. Ez 
megadja a 14 MeV-es neutronoktól és a háttértől származó impulzusok 
összegét. 
24. A kétdimenziós analízisnél koincidencia-feltétellel meghatároztuk 7V0-t a V0 
feletti jelek számát. Az előbbiek és ennek alapján kiszámítjuk a hát térviszonyt: 
1 = 
N- —N 
1 1
 összes n 
25. Vége az előmérésnek. Kivisszük a következőket: Jó statisztikájú kompenzált 
repülési csúcsot, a csúcs helyét, a csatornaidőt, a felbontási időt és a háttér-
viszonyt. A gépben benn marad a mé-
résben való felhasználás céljaira a 
kompenzáló függvény, a hatásfok-
görbe, a csatornaszám-energia-csa-
torna leképzés, a különböző ener-
giacsatornákban levő időcsatornák 
száma és a háttércsatornák címe. 
Az előmérés után ellenőrizzük, hogy az 
előmérés során az egyik detektorral felvett 
adatok megfelelnek-e a többi detektor ese-
tében. E célból a detektorokat rendre be-
tesszük a térszögbe az előméréssel azonos 
L távolságra és felvesszük a 14 MeV-es ne-
utronok repülési csúcsát kompenzálva, az 
előmérésben felvett kompenzálási függvény 
felhasználásával. Meghatározzuk a felbontási 
időket, valamint a hatásfokokat 14 MeV-en. 
c) Szögeloszlás mérése 
A detektorokat a vizsgálandó targettől 
azonos L távolságban különböző szögekben 
helyezzük el. Négy mennyiséget kell beolvasni : 
a repülési időt (7~), az analógági amplitúdót 
(V) és a pozíciókódot (P) eseményenként, 
valamint a monitort periodikusan. A program 
blokksémája a 31. ábrán látható. 
1. Inicializálás, ami még a „start" előtt 
történik. 
2. A gép várja, hogy a T, V, P regisz-
terek tartalma kialakuljon. 
3. T, V, P beolvasása. 
4. Megvizsgáljuk, hogy V tartalma a kü-
szöb felett van-e (V>V0), ha nem, 
visszatérünk 2-be. 
31. ábra. S z ö g e l o s z l á s - m é r é s 
p r o g r a m j á n a k váz la t a 
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5. Végrehajtjuk a kompenzálást. 
6. Megvizsgáljuk, hogy az impulzus a konverter lineáris tartományába esik-e 
( Г < Fmnx). Ha nem, visszatérünk 2-be. 
7. Megvizsgáljuk, hogy az impulzus háttérnek számít-e? Két esetet érdemes 
megkülönböztetni: kisenergiájú, vagy nagyenergiájú spektrumot mérünk. 
Kisenergiájú spektrumnál bennünket csak valamely Ex energiáig terjedő 
spektrum érdekel. Fölötte a rugalmasan szórt csúcs van, amely gyakorlatilag 
összeesik a gamma csúccsal, ha nincs alakdiszkrimináció. A gamma, illetve 
rugalmas csúcs helye feletti F=-F0 csatornák lesznek a háttércsatornák. 
Az F 4 < F < E 0 jeleket nem analizáljuk. Nagyenergiás spektrumnál a rugalmas, 
és a közvetlenül alatta levő tartományt, vagyis az alacsonyan fekvő nívókat 
gerjesztő nagyenergiájú szórt neutronokat mérjük. Ebben az esetben a kés-
leltetést úgy választjuk meg, hogy a gamma csúcsa közel legyen a konverter 
lineáris tartományának végéhez. A háttércsatornák a rugalmas csúcs és 
a gamma-csúcs között lesznek. 
8. Ha F < F 0 nem teljesül, az impulzus háttérnek számít és a F-nek megfelelő 
háttérrekesz tartalmát l-gyel megnöveljük. 
9. Megvizsgáljuk, hogy az impulzus az analizálandó tartományba esik-e, ha 
nem, visszatérünk 2-be. 
10. A F-nek megfelelő blokkban energia szerint tároljuk az impulzust. 
d) Monitorozás 
A monitorozás párhuzamosan történik a méréssel interrupt üzemmódban 
(32. ábra). 
1. A monitor címregiszter tartalmát beolvassuk (M). 
2. Megvizsgáljuk, hogy elértük-e az előzetesen beírt monitor-értéket. Ha igen, 
M-et beírjuk, a regisztrálás befejeződik és kezdődik a kiértékelés. 
3. Ha nem, képezzük a különbséget a megelőző M-me\. 
4. Megvizsgáljuk, hogy az eltérés az előre megadott határokon belül marad-e. 
Ha nem, kiírjuk az intenzitást és a gép beavatkozást vár. 
5. Ha igen, a beolvasott M értékét a régi helyére írjuk. 
6. Visszatérés a mérésre. 
e) Előzetes adatfeldolgozás 
A program blokksémája a 33. ábrán látható. 
1. Első detektor blokk kijelölése. 
2. Háttér/csatorna kiszámítása. 
3. A háttér levonása a spektrumból. 
N(E) 
4. A spektrumot korrigáljuk a hatásfokkal: -r=r-. 
e ( £ ) 
5. Jel/háttér képzése. 
6. Utolsó detektornak megfelelő blokk volt-e? Ha nem, a következő blokk 
kijelölése. 
7. Ha igen, kivisszük az adatokat. Ezek a következők: a monitoradat, a 
spektrumok és a jel/háttér. 
INTERRUPT 
időzítő INTERRUPT 
32. ábra. A m o n i t o r o z á s p r o g r a m j á n a k vázla ta 
33. ábra. Az előzetes ada t fe ldo lgozás 
p r o g r a m j á n a k vázla ta 
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IV. Az (и, 2n) magreakció 
1. §. Bevezetés 
Az (n, 2n) magreakcióban a bombázó neutron ütközik az A tömegszámú, 
Z rendszámú maggal, ami két neutron és egy A — l tömegszámú, Z rendszámú 
atommag keletkezésére vezet. A reakció küszöbenergiája (Ek), az a minimális ki-
netikus energia, amivel a bombázó neutronnak rendelkeznie kell, egyenlő az A mag 
utolsó neutronjának kötési energiájával, ami általában 7—8 MeV körül van. 
A 34. ábra az energiaviszonyokat ábrázolja. Az A + \ rendszer gerjesztési szintje 
£„-nel, a bombázó energiával magasabb mint az A mag állapota. Ha az A + 1 rend-
szerből kilépő neutron E energiát visz el és ezzel az A magot £fc-nál alacsonyabb 
gerjesztésben hagyja, második neutron nem léphet ki. Ha a gerjesztés Ek felett van, 
kiléphet a második neutron és visszamarad az A — 1 mag. 
Néhány MeV tartományban a gyorsneutron reakciókat általában a kompaund 
magmodell alapján tárgyalják. A folyamat hatáskeresztmetszetére Blatt és Weisskopf 
[В 152] nyomán a következő kifejezést alkalmazzák: 
<t„, 2„(£) 
J E'oc (£') W(E' — £') dE' 
0 
e 
J E'oc(E')W(E-E')dE' 
(1) 
ahol cr„
 M valamennyi neutronemissziós folyamat hatáskeresztmetszetét jelöli, 
A+1 knmpaundmag\$~ -
gerjesztés! szintje — 
0 
-sc 
КЗ 
. 0 Ôl 
01 
с Uj 
A mag alap-
állapota 
А + 1 mag alap-
állapota 
34. ábra. Az (л, 2n) magreakció 
energ ia -v i szonya inak szemléltetése 
KÍSÉRLETI VIZSGÁLATOK 14 MeV ENERGIÁJÚ NEUTROS О : К AL 381 
tekintet nélkül arra, hogy egy vagy több neutron lép ki, <rc(£) a kompaund mag 
kialakulásának hatáskeresztmetszete és w(e) a nívósűrűség. (1) formula levezetésé-
nél kihasználták az ún. Weisskopf-hipotézist: ha a mag gerjesztése nagyobb mint ek, 
tehát második neutron kilépése energetikailag lehetséges, ez meg is történik. Más 
szavakkal ez azt jelenti, hogy a töltött részecske kibocsátás és gammával való Ie-
gerjesztődés valószínűsége elhanyagolható a neutronkibocsátás mellett. Ha (l)-be 
a nívósürüséget a Fermi-féle gázmodell alapján behelyettesítjük, az ún. „Weisskopf 
becslést" kapjuk: 
e-ek { e - e k 
r-^exp1 g n , 2 n(e) = 1 1 + (2) 
ahol T a közbenső maradék mag hőmérséklete. Ezen formulák ellenőrzésével és 
javításával sokan foglalkoztak, pl. [Co59], [МобО], [Ba61]. Vizsgálták (2) levezetés-
nél az alkalmazott matematikai közelítések jóságát, erc = const feltevés szerepét, 
különböző nívósűrüség kifejezések hatását, valamint figyelembe vették a héjszer-
kezetet és a nívósűrűség spinfüggését. Ezek alapján Pearlstein [Pe64] az («, 2n) 
hatáskeresztmetszetre a következő kifejezést adja meg: 
'n, 2л _ j _ 
л I M 
ep1№ IM h M/7 + 6 / W 2 - 6 + 6 - ^ 
JAV Hf) + 6 ( ff S 1/2 - 6 + 6 - ff S (3) 
ahol p — 4aEk, s = k és a И / (£ )~e f 2 « E Fermi-féle nívósürüség kifejezésben sze-£ 
replő nívósűrüség paraméter. Pearlstein (3)-at számológépre programozta és mintegy 
150 magra kiszámította a hatáskeresztmetszetet 13,1; 14,1 és 15,1 MeV energiára, 
amit táblázatban adott meg. Több magnál széles energiatartományban az energia 
függvényében végezte el a számítást. A szükséges paramétereket számítással, illetve 
a nívósűrüség kísérleti adataihoz való illesztés alapján származtatta. A 35. és 36. 
ábrák példaként négy ilyen görbét tartalmaznak. Az egyes görbéket a rajtuk el-
helyezett kísérleti adatokhoz normálta, vagyis olyan a„
 M értéket választott, hogy 
a kísérleti adatok a lehető legjobban illeszkedjenek a görbék alakjához. Az ábrák 
azt mutatják, hogy empirikus paraméterek alkalmazásával és a kísérleti adatokhoz 
való normálással sem lehet a compaund elmélet alapján származtatott görbéket 
és a kísérleti adatokat teljes fedésbe hozni. Ebben szerepet játszik az, hogy kevés 
a kísérleti adat, nagy az adatok szórása és a szisztematikus hibák okozta bizonytalan-
ság. Pearlstein ábrái szemléletesen mutatják a kompaund modell és az (и, 2ri) hatás-
keresztmetszet adatok egyezésének mértékét: a hatáskeresztmetszet menetét jól 
„megjósolja" a compaund elmélet. Teljes egyezést, ha figyelembe vesszük a kísérleti 
adatokkal kapcsolatban felsoroltakat, valamint azt, hogy a számítás még mindig 
sok feltevést és közelítést tartalmaz, nem is várhatunk. Azonban azt a következ-
tetést sem lehet levonni, hogy ezen elmélet alapján a folyamatot teljesen le lehet 
írni. 
Az («, 2n) kísérleti adatok rendszerezésénél megállapított fenomenológiai 
törvényszerűségek kérdésével foglalkozunk a következő §-ban, majd a 3. §-ban 
a direkt mechanizmus lehetőségére mutatunk rá. 
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a) 4 5Se, tel jes skála 565 m b 
b) 63Cu, teljes skála 1000 mb 
35. ábra. A c o m p a u n d e l m é l e t a l a p j á n s z á m í t o t t (л, 2л) h a t á s k e r e s z t m e t s z e t 
és a m é r é s i a d a t o k összeve tése [Pe-64] 
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a) 8 5Rb, tel jes skála 1 8 1 4 mb 
b) 8 9 Y, tel jes skála 1 3 7 5 mb 
36. ábra. A c o m p a u n d e lmélet a l a p j á n s z á m í t o t t (л, 2л) h a t á s k e r e s z t m e t s z e t 
és a mérés i a d a t o k összevetése [Pe64] 
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2. §. A héjeffektusok problémája 
Az utóbbi években többen foglalkoztak a 14 MeV energiájú neutronokkal vég-
zett kísérletek adatainak rendszerezésével és értelmezésével. A széles magtartomány-
ban megfigyelhető általános tendenciáktól a mágikus számok környékén eltéréseket 
állapítottak meg, amelyeket az állapotsíírűség, a párenergia és a küszöbenergia 
héjeffektusaival magyaráztak. 
A héjeffektusok kérdése először Allan [A161] munkájában merült fel, amelyben 
a compaund magmodell ellenőrzése céljából 14 MeV energiájú neutronokkal vég-
zett (n, p) hatáskeresztmetszet méréseiről számol be. Megállapítja, hogy a Z = 2 0 és 
28 zárt héjaknál a hatáskeresztmetszetekben maximumok vannak (37. és 38. ábrák). 
Bár a hatáskeresztmetszetnek a küszöbenergia függvényében való ábrázolása ugyan-
csak eltérést mutat a sima menettől, a szerző következtetése szerint az (n, p) hatás-
keresztmetszetben jelentkező maximumokért a nívósűrüség hirtelen változása felelős 
a szóban forgó zárt héjaknál. 
Z = 20 z -- 2S 
V V 
500 
400 
Л 300 
Q . 
cT 
ь 200 
100 
0 
Ю 15 20 25 30 35 
z 
37. ábra. <r(n, p ) Z f ü g g v é n y é b e n 
p á r o s - p á r o s m a g o k r a [A161] 
-p 150 -
100 
Ю 15 20 25 30 35 
Z 
38. ábra. <r(n, p) Z függvényében 
p á r a t l a n - p á r o s 
és p á r o s - p á r a t l a n m a g o k r a [A161] 
Allan munkáját követően többen állították, illetve cáfolták a héjeffektusok 
létezését: [St62], [Ga62], [Je63], [Ch63], [Ga64], Az (n, p) reakció kísérleti adatainak 
elemzése után Gardner és Rosenblum [Ga67] arra a következtetésre jutott, hogy az 
adatok pontossága mellett nem lehet héjeffektus létezésére következtetni. A reakció 
hatáskeresztmetszetét széles tömegszám-tartományban a kísérleti adatokkal jó 
egyezésben írja le Levkovszki empirikus képlete [Le63]: 
o„>p(A + AA,Z) 
— — t * — ~ e x P 
ahol A és Z a tömegszám, ill. a rendszám. 
75 
a + a a 
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A héjeffektusok létezésének kérdése az (n, 2n) reakció esetében kevésbé tisztá-
zott, mint az (и, p) reakciónál. Érdekes fizikai információt jelentene annak eldöntése, 
hogy magas gerjesztési energiánál, ahol az (n, 2n) reakció már valószínű, jelent-
keznek-e a hatáskeresztmetszetben héjszerkezeti effektusok. Ilyen megfigyelésekről 
többen beszámoltak, ugyanakkor mások kísérleteik alapján arra a következtetésre 
jutottak, hogy héjeffektusok nem mutathatók ki: [Bo65], [Ma65], [Cu65], [Ri65], 
[Hi68], 
Érdekes megfigyelést közölt Csikai [Cs67] : az (я, 2я) hatáskeresztmetszet értéke 
erősen függ a bombázó energia és a küszöbenergia különbségétől. Ezért Csikai és 
munkatársai az Ek küszöbenergiától állandó AE értékkel magasabb gerjesztésnek 
megfelelő bombázó energiákon mérték a hatáskeresztmetszetet. így az Ek héj-
effektusát kiküszöbölték. Éredményeiket a 39. ábra tartalmazza. Széles neutronszám 
tartományban 3 0 ^ N ^ 120, a hatáskeresztmetszet N— Z-től való függését azonos-
nak találták. Ezt a függést a következő kifejezéssel adják meg: 
<t(Z+z)Z, N) = <t(Z, N) + m(E-E„)AZ, 
m = 231 mb AE=3 MeV 
esetén. 
39. ábra. Az (n, 2rí) ha táskeresz tmetsze t N-Z f ü g g v é n y é b e n , N p a r a m é t e r . P o n t o k : 
£„ = Ek + 3 MeV ene rg iáná l mért é r t é k e k . H á r o m s z ö g e k : £ „ = 14,7 MeV ene rg i áná l mér t 
és £ „ = £ t -f 3 M e V - r e á t számí to t t a d a t o k (Cs67) 
Csikai eredménye arra mutat, hogy a neutronkibocsátás valószínűsége a re-
latív neutronfelesleggel kapcsolatos. A Levkovszki képlet szerint a protonkibocsátás 
N—Z 
valószínűsége nő a relatív protonszám növekedésével. Hasonlóan, növekvő nál 
a 
növekvő (я, 2я) hatáskeresztmetszetet várhatunk. Ennek kimutatására Jéki-
vel a Lekovszki-képlethez hasonló kifejezést illesztettünk az (я, 2я) hatáskereszt-
metszet adatokhoz [А69]. Ahhoz, hogy az (я, 2я) hatáskeresztmetszetek alapján 
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a héjeffektusok létezésére következtethessünk, Csikai eljárását alkalmaztuk: 
E—En = 3 MeV-nek megfelelő bombázó energiánál hasonlítottuk össze a hatás-
keresztmetszet adatokat. 
A felhasznált adatok többsége közvetlen mérési eredmény, néhány esetben 
a 14 MeV-en mért értékből extrapoláltunk. Az extrapolációt (2) alapján végeztük 
T = 
/ 
У 
0,115Л 
empirikus összefüggés felhasználásával. Ek értékeit táblázatból vettük [Ho64]. 
Az illesztésnél a következő kifejezést alkalmaztuk: 
= C„ 1 + C j e x p - C s 
N—Z 
(4) 
A meghatározott paraméterek: Cö = 2050mb; CT = 0,061 (Л1 / 3+1)2; C3 = 8,6. 
Az illesztés jóságát A^N— Z ë 2 1 tartományba eső magokra az 1. táblázat, illetve 
a 40. ábra szemlélteti. 
1.5 - б m 
б emp 
N-I 
t 
0.5 l _ 1 a 7 1 i i • 1 l 1 i i 1 1 
0,05 0.10 0.15 0,20 
40. ábra. A mér t (cr„,) és a (4) egyen le tbő l s zámí to t t (<r c m p) ha t á ske re sz tme t sze t é r t ékek 
N — Z 
h á n y a d o s a f ü g g v é n y é b e n 
a 
Megállapíthatjuk, hogy 14 MeV körüli energiákon mért (я, 2я) hatáskereszt-
metszetek a jelenlegi kísérleti adatok alapján a nívósűrűség héjeffektusát nem mutat-
ják. A kísérleti adatok, aktivációs módszerrel mért hatáskeresztmetszetek, páros 
neutronszámú magokra vonatkoznak, és így a párenergia esetleges héjeffektusára 
sem lehet következtetni. 
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I. T Á B L Á Z A T 
A (4) egyen le t p a r a m é t e r e i n e k m e g h a t á r o z á s á r a f e l h a s z n á l t (я, 2 n ) h a t á s k e r e s z t m e t s z e t mérés i 
e r e d m é n y e k (<т,„) és a l e g j o b b p a r a m é t e r r e l s z á m í t o t t h a t á s k e r e s z t m e t s z e t - é r t é k e k 
Target mag N-Z a
 m "emp. Ref. 
5 3 M n 0,091 7 5 0 + 1 1 2 7 3 1 [Cs 6 7 M * 
56
 F e 0 ,071 5 0 0 + 4 0 4 7 0 [Во 65 M 
59
 C o 0 ,085 5 7 0 + 1 0 5 6 0 9 [Je 65 M 
e 3 C u 0 , 0 7 9 4 9 5 + 7 4 4 7 8 [Cs 6 7 M 
e 5 C u 0 , 1 0 8 8 1 0 + 1 2 0 8 0 5 [Cs 6 7 M 
6 4 Z n 0 , 0 6 3 2 5 4 + 5 0 2 3 2 [Во 6 5 M 
6 6 Z n 0 ,091 5 5 0 + 83 5 9 8 [Cs 6 7 M 
™Zn 0 ,143 1065 + 130 1 0 9 2 [Cs 6 7 E * 
6 9 G a 0 ,101 6 9 0 + 65 6 8 5 [Je 65 M 
7 1 G a 0 , 1 2 7 7 8 0 + 1 0 0 9 4 1 [Cs 6 7 M 
7 0 G e 0 ,086 4 4 7 + 4 5 4 8 6 [ W o 6 7 M 
7 6 G e 0 , 1 5 8 1095 + 1 2 0 1 1 6 9 [ W o 6 7 E 
75
 A s 0 , 1 2 0 9 1 0 + 4 0 8 3 8 [Je 65 M 
7 4 Se 0 ,081 4 1 5 + 4 4 3 6 8 [ R a 6 7 E 
7 6 Se 0 ,105 7 4 5 + 81 6 6 1 [ R a 6 7 E 
7 9 Br 0 , 1 1 4 7 4 0 + 4 5 7 3 8 [ M i 6 7 E 
8 1 B r 0 , 1 3 6 8 3 5 + 65 9 4 9 [ M i 6 7 E 
8 5 R b 0 , 1 2 9 8 3 0 + 125 8 4 9 [Cs 6 7 M 
8 7 R b 0 ,149 1 0 5 6 + 53 1 0 2 6 [Je 6 5 M 
8 4 Sr 0 , 0 9 5 3 8 0 + 5 0 4 5 2 [St 6 2 M 
8 6 Sr 0 ,116 701 + 110 6 9 9 [Во 65 M 
8 8 Sr 0 , 1 3 6 2 1 5 + 2 4 * * 8 9 8 [St 6 2 M 
89 Y 0 , 1 2 4 7 5 1 + 8 0 7 6 4 [Ri 6 5 M 
9
»Zr 0 ,111 6 0 8 + 3 0 6 0 5 [Во 6 5 M 
9 3 N b 0 , 1 1 8 3 8 4 + 6 0 * * 6 6 4 [Во 65 E 
" M o 0 ,087 2 8 0 + 4 0 2 5 1 [Cs 6 7 M 
100
 M о 0 , 1 6 0 1 2 9 5 + 1 8 0 1 0 4 5 [Cu 6 7 E 
1 0 3 R h 0 , 1 2 6 6 4 2 + 8 0 6 8 2 [Во 65 E 
1 0 7 A g 0,121 6 3 0 + 1 4 1 5 9 2 [ C u 6 7 E 
109
 A g 0 , 1 3 8 553 + 2 6 2 7 7 7 [ C u 6 7 a ] E 
1 0 8 C d 0 ,111 4 9 0 + 75 4 5 3 [ Y u 6 7 E 
l l e C d 0 ,172 1 0 4 4 + 1 4 7 1 0 6 6 [ Y u 6 7 E 
1 2 3 Sb 0 ,171 1 0 9 0 + 1 0 0 1 0 2 5 [Je 65 M 
1 2 7 J 0 , 1 6 5 9 0 0 9 5 1 [Je 65 M 
* M : m é r é s i a d a t o k En = Q + 3 M e V e n e r g i á n , E : 14 M e V e n e r g i á n m é r t a d a t o k E„ — Q + 3 
M e V - r e e x t r a p o l á l v a . 
** A m é r é s i e r e d m é n y c s a k a z a l a p á l l a p o t r a v e z e t ő r e a k c i ó h a t á s k e r e s z t m e t s z e t é t t a r -
t a l m a z z a . 
3. §. Direkt effektusok lehetősége az (n, 2ri) reakcióban 
Gyorsneutronok detektálásának és energia mérésének ismert nehézségei miatt 
az (n,2rí) reakcióról igen kevés kísérleti adat létezik. Az eddigi kísérletekben főleg 
a folyamat hatáskeresztmetszetét mérték. Erre az esetek túlnyomó részében az akti-
vációs módszert használják. 
Az aktivációs módszer azon alapszik, hogy a két neutron eltávozása után a 
visszamaradt magnak protonfeleslege van és ettől többnyire pozitron-bomlás útján 
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szabadul meg. Az eljárás a neutronok energia- és szögeloszlására, valamint a reakció 
mechanizmusára érzéketlen, ezekre semmiféle adatot nem szolgáltat. 
Ashby és munkatársai [As58] a vizsgált reakciótargeteket hidrogéntartalmú 
folyadék szcintillátorral vették körül. Ebben a neutronok lefékeződtek és a folyadék 
szcintillátor anyagához kevert kadmiumba befogódtak. A lassú neutronok befogó-
dásakor keletkezett gammák koincidenciáit regisztrálták. Ezzel a módszerrel bár-
mely elem (я, 2я) hatáskeresztmetszetét meg lehet határozni, azonban energia és 
szögkorrelációs mérésekre ez sem alkalmas. 
A kompaund (я, 2я) folyamat jellemzője 14 MeV bomlási energiánál, hogy 
a kilépő részecskék szögeloszlása a bombázó neutron irányához képest 90°-ra szim-
metrikus, a két részecske független párolgása miatt iránykorreláció nincs közöttük. 
Az egy detektorral végzett mérések a párolgási spektrumok vizsgálatára azt mutatták, 
hogy a neutronok egy része, a spektrum nagy energiájú vége, előre irányul. Az előre 
irányuló neutronokról ezekben a kísérletekben nem lehet tudni, hogy (я, 2я) 
vagy (я, я') magreakcióból származnak. Az (я, я') reakciónál tudjuk, hogy a direkt 
mechanizmus nagy szerepet játszik. Nyilvánvalóan felmerül az a gondolat, hogy 
az (я, я') kölcsönhatáshoz hasonlóan az (я, 2л) reakció sem kizárólag kompaund 
folyamat. A direkt mechanizmus létezését az (я, 2л) reakciónál az a tény is sugallja, 
hogy ez a folyamat más magreakciók mechanizmusának értelmezésében nagy sze-
repet játszik. 
Komarov [Ko60] feltételezte, hogy az (я, 2я) reakció pick-up mechanizmussal 
játszódhat le. Szerzők korábban foglalkoztak több részecskére vezető magreakciók 
vizsgálatával [КобОя]. [Ко60/>]. Számításaik szerint, ha a részecskék között két 
neutron van, erős maximumnak kell fellépnie az 
energia-eloszlásban, ami a neutronok végállapot-
beli erős kölcsönhatásának a következménye. 
Ez sugallta a pick-up típusú reakciómechaniz-
mus gondolatát. Eszerint két közel azonos ener-
giájú, közel azonos irányú neutron lépne ki. 
Kiszámították a differenciális hatáskeresztmet-
szetet Born közelítésben. A kapott eloszlás alakja 
hasonló a szokásos Butler görbékhez. Példaként 
a képleteket 9Be (я, 2я) 8Be és 208Pb (я, 2л) 207Pb 
egy-egy nívójára alkalmazták 14 MeV bombázó 
energiánál. A 41. ábraa 207Pb 1,63 MeV nívójá-
nak gerjesztésére kapott differenciális hatáske-
resztmetszetet ábrázolja. Szerzők elgondolása 
szerint az erős szög- és energia-korreláció ki-
emeli az ilyen típusú eseményeket a kompaund 
„háttérből" és lehetővé teszi a pick-up lípusú 
reakciómechanizmus kísérleti kimutatását. 
A végállapotbeli kölcsönhatás jelentőségét mutatják a cl(p, 2p)n és d(n, p)2n 
reakciók tanulmányozására végzett kísérletek. A leakciók hatáskeresztmetszetében, 
a protonenergia függvényében maximumok jelennek meg a két proton, a két neutron, 
illetve a deuteron virtuális kötött állapotainak megfelelő protonenergiáknál [1161], 
[1163], [Vo65], [Av67], Hortecker és Grassier [Ho68] a d(n, 2я) reakciót vizsgálta 
a két neutron koincidenciáinak regisztrálásával. A gondosan analizált kísérleti 
eredményekből az я—я szórási hosszat értékelte ki. 
41. ábra. A két n e u t r o n sú lypont já-
n a k szögeloszlása, 2 0 8Pb(n, 2n) M , P b 
1.63 MeV nívójára , 14 M e V b o m b á z ó 
energiánál [Ko60] 
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A tisztán kompaund és a tisztán direkt mechanizmus mellett még a következő 
két esetet tételezhetjük fel: 1. Miután az első neutron kilép a közbenső magból, 
a visszamaradó mag, vagyis a gerjesztett targetmag gerjesztése nem esik a konti-
nuum tartományba. így ez a mag „emlékezni fog" az első neutron emissziójára, 
ami arra vezet, hogy a két neutron kilépése korrelált lesz, de független a bombázó 
neutron irányától. 2. A bombázó neutron a targetmag egy vagy néhány nukleonjá-
nak direkt ütközéssel átadja energiájának egy részét és nagy valószínűséggel előre 
lép ki a magból. A targetmag által nyert energia eloszolhat a nukleonok között és 
kialakul a közbenső mag, amely neutron-emisszióval szabadul meg a gerjesztési 
energiától. A második neutron kilépése mind a bombázó, mind az első neutron 
haladási irányától független lesz. 
A szögeloszlás összetevői az előbbiek alapján összefoglalva a következők le-
hetnek : 
a) Tiszta kompaund mechanizmus. A két neutron kilépési iránya és energiája 
között nincsenek korrelációk, eltekintve a 90°-os szimmetriától, valamint 
a bombázó energia és a kilépő neutronok maximális energiája közötti össze-
függéstől. 
b) Direkt-kompaund mechanizmus. A kilépő neutronok iránya és a bombázó 
neutronok iránya között van korreláció. A két neutron között nincs. 
c) Kompaund-direkt mechanizmus. A kilépő neutronok a beeső neutrontól 
független irányba lépnek ki, de egymáshoz képest szögben és esetleg ener-
giában korrelálva. 
d) Tiszta direkt mechanizmus. A kilépő neutronok előreirányuló szögeloszlás-
sal rendelkeznek és a két neutron között szög és energia korreláció van. 
I i—I I 
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42. ábra. Kísér le t i e l rendezés az (n, 2 n ) n e u t r o n o k 
szöge losz l á sának mérése [Vo69] 
A repülési idő módszerrel 14 MeV energián sok mérést végeztek, de ezek alapján 
az (и, 2n) reakció mechanizmusára nem lehet következtetni. Csak a két neutron 
koincidenciáinak detektálása útján mért szög- és energiaeloszlások vizsgálata vihet 
közelebb a reakció lefolyásának megismeréséhez. 
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Ilyen kísérletet első ízben a szerző és munkatársai végeztek 1963-ban [А63]. 
Ezekről a vizsgálatokról az V. fejezetben számolunk be. 
Az (/?, 2rí) reakció mechanizmusának tanulmányozására végzett szögeloszlás 
mérésről Sztrizsak és munkatársai [Vo69] számoltak be 1969-ben. Kísérleti elren-
dezésük a 42. ábrán látható. A két neutron-detektor közötti koincidenciákat regiszt-
rálták. A mérést Pb és Bi magokon végezték el. A kapott szögeloszlások a 43. ábrán 
láthatók. Az egyik detektort fix helyzetben (65°) tartották és a másik detektor hely-
zetét változtatták. A kapott szögeloszlások határozott, az izotróptól eltérő jelleget 
mutatnak. A szerzők következtetései szerint a végállapotbeli kölcsönhatás a reak-
cióban jelentős szerepet játszik. Ez felelős a megfigyelt szögeloszlás előre irányuló 
jellegéért, valamint a kis relatív szögeknél jelentkező maximumért. 
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43. ábra. Az (я, 2 я ) n e u t r o n o k s z ö g e l o s z l á s a , 0, a m o z g a t o t t d e t e k t o r , 0 „ = 6 5 ° 
a fix h e l y z e t ű d e t e k t o r s z ö g e a beeső n e u t r o n o k i r á n y á h o z k é p e s t , а а ké t d e t e k t o r 
k ö z ö t t i s z ö g [Vo69] 
Az V. fejezetben ismertetett kísérleti berendezéssel 1963-ban mi is kísérletet 
tettünk a szögeloszlás meghatározására. A 43. ábrán látható eloszlásokhoz hasonlóan 
azt tapasztaltuk, hogy amikor a két detektor egymáshoz közel került, a koinciden-
ciák száma igen erősen megnőtt. Az elvégzett kontroll méréseink azonban azt mu-
tatták, hogy ebben nagy, esetleg kizárólagos szerepet játszik az egyik detektorból 
a másikba való átszórás. Ezen tapasztalataink alapján az a meggyőződésünk, hogy 
a 43. ábrán látható szögeloszlásokban az átszórás nagy szerepet játszhat és ezért 
ezeket a reakciómechanizmus vonatkozásában nem lehet figyelembe venni. 
V. Direkt folyamatok részesedésének kísérleti vizsgálata 
az (я, 2n) reakcióban 
!.§./! mérési módszer és a regisztráló berendezés 
Első lépésként azt a célt tűztük ki, hogy megmérjük az (и, 2ri) reakció kompaund 
részének hatáskeresztmetszetét. Ezt összevetve a más módszerekkel mért teljes hatás-
keresztmetszet értékkel, tájékozódni kívántunk a neutronok közti korrelációk vár-
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ható mértékéről. Olyan mérési módszert alkalmaztunk, amely az aktivációs mód-
szerrel mért (я, 2я) hatáskeresztmetszet értéket adja akkor, ha az (я, 2я) reakcióban 
a neutronok között nem lépnek fel korrelációk. Egyébként ennél kisebb értéket 
szolgáltat, amely a korrelálatlan (я, 2я) események hatáskeresztmetszetével egyenlő 
[А63]. 
A mérési elrendezés a 44. ábrán, a regisztráló elektronika blokksémája a 45. áb-
rán látható. A neutronokat egy-egy szcintillációs detektorral regisztráltuk. Ugyancsak 
regisztráltuk a 3H(í/, я) 4 He reakcióban keletkezett alfa-részecskét is. Az (я, 2я) 
események kiválasztása az alfa-detektor és a neutrondetektorok közé elhelyezett 
koincidenciakörökkel történt. A bejövő neutronok irányát az alfa-detektor jelöli ki. 
A regisztrált mennyiségek a neutrondetektoroknak az alfadetektorral való késlel-
tetett koincidenciái ( N A , NB) és az utóbbiak közti koincidenciák száma (N k ) , vala-
mint az alfadetektor beütésszáma (Nx). 
Az a. detektor a bejövő nyaláb irányához 150°-os szögben, 130 mm távolságban 
elhelyezett, 0,1 mm vastagságú 43 mm átmérőjű plasztik szcintillátorral ellátott 
RCA 6810/A elektronsokszorozó volt. A trícium target effektív átmérője 2 mm volt. 
A neutronhozam a mérések folyamán 4л térszögben 106 neutron/sec volt, 
a neutronenergia 14,7 MeV. A spektrum alakjából extrapolálva a keletkező alfák-
nak kb. 98%-át számoltuk meg. Az alfa-sugarak útjába vékony átlátszó plexi réteget 
téve, a gyorsítót rendes körülmények között üzemeltetve, az alfa-detektor beütés-
száma a szokásosnak 1,5%-a volt. 
A neutronokat két, egyenként 50 mm átmérőjű, 230 mm hosszú, KFKl-ben 
készült plasztik foszforral és RCA 6810/A elektronsokszorozókkal detektáltuk. 
A reakciótargetek közvetlenül ráilleszkedtek a trícium target hátlapjára. Mi-
után az alfa-detektorral való koincidencia miatt úgyis csak azokat a neutronokat 
detektáljuk, melyek a szórótarget irányába léptek ki, ez az elrendezés sokkal elő-
nyösebbnek bizonyult annál, mint amikor a neutrondetektorokat és a reakciótargetet 
a gyorsítóból messzebb helyeztük el és az egész neutronforrást 40 cm ólom és 30 cm 
paraffin árnyékolással vettük körül minden irányban a reakciótarget felé vezető kis 
nyílás kivételével, és a direkt nyaláb útjába a detektorok és a neutronforrás közé 
még külön 40 cm paraffint helyeztünk el. 
A neutron detektorok érzékenységi küszöbét 22Na, 6nCo és 137Cs preparátumok 
gamma-spektrumaiból állapítottuk meg. Ezek alapján a koincidenciakör megindítá-
sához legfeljebb 40 keV elektronenergia kellett, ami ~ 100 keV protonenergiának 
felel meg. Az alfa-ág érzékenységét a gyors ágban úgy állítottuk be, hogy a gyors-
koincidencia minden alfából származó jelet számoljon, de a zaj ne tudja kivezérelni. 
Ekkor új targetnél az alfa-monitorkör és az alfát számoló gyors koincidencia ugyan-
annyit számolt. Használat közben a beépülő deutériumból származó protonok miatt 
a gyorskoincidencia beütésszáma valamivel megnőtt, azonban ez csak véletlen 
koincidenciákat okozhatott, amit külön vettünk korrekcióba. 
A késleltetéseket úgy állítottuk be, hogy csak akkor kaphattunk koincidenciákat, 
ha a neutron-detektorok jele 5—35 m psec-mal a magreakció időpontja után kelet-
kezett. Ilyen módon az (я, Íny) és (я, n'y) reakcióban keletkező gammák és a szórt 
neutronok egyáltalán nem adhattak szisztematikus koincidenciát. Ha feltételezzük, 
hogy a kilépő neutronok energiaeloszlása Ee~E,T alakú, ahol T a maghőmérséklet 
0,75—1,2 MeV közti érték, akkor a neutronoknak 90—98%-a a koincidenciák 
érzékenységi ideje alatt esik rá a detektorokra. A két gyorskoincidencia jeleit erősítés 
és amplitúdó-diszkriminálás után egy lassú, 2 - IO~ 6 sec felbontóképességű koinci-
44. ábra. Kísér le t i e l rendezés a d i rekt f o l y a m a t o k részesedésének v izsgá la táná l 
45. ábra. A regisz t rá ló be rendezés b l o k k s é m á j a 
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denciakörre vittük. Ez a fokozat csak akkor szólalt meg, ha mindkét neutron detek-
tor az alfa-detektor jele után a késleltetések által kijelölt időpontban adott jelet. 
Bár kiértékelési módszerünk olyan volt, hogy a neutron detektorok kisebb 
instabilitásai automatikusan kiestek, mégis naponta kontrolláltuk őket. A két 
detektor közé meghatározott helyre egy 22Na preparátumot helyeztünk el. A detek-
torok jelét egy időben rávittük mindkét gyorskoincidenciára és ezeknek jeleit a lassú 
koincidenciába vittük (46. ábra). Mindhárom koincidenciakör jeleit számoltuk. 
46. ábra. A s t a b i l i t á s e l l e n ő r z é s é r e s z o l g á l ó mérés i e l r e n d e z é s 
A beütésszámok a 3 hónapos mérési idő folyamán 5%-on belül reprodukálhatóak 
voltak. Az alfa detektor beütésszámában — mivel a zaj igen élesen különvált a je-
lektől — kisebb instabilitások nem okoztak változást, azonban ennek ellenére 
mindennap felvettük az alfa-spektrumot. Ugyancsak naponta kontrolláltuk a koin-
cidencia körök felbontását és a szükséges késleltetéseket. Ehhez az egyes neutron 
detektorokat a szórótarget helyére tettük és felvettük a 14,7 MeV-es neutronok 
és a hozzájuk tartozó alfa-részecskék koincidenciáinak számát a késleltetés függ-
vényében (47. ábra). A késleltetéseket úgy állítottuk be, hogy a két neutron-alfa 
koincidenciakör 5—35 m psec-mal a primér neutronok beérkezése után adhatott 
szisztematikus koincidenciát. A koincidenciakör felbontásának ingadozása a mérési 
idő folyamán ~ 1 m psec volt. 
Mivel a neutron detektor térszöge jóval nagyobb az alfa-detektor térszögénél, 
ez az eljárás egyben megadta a neutron detektorok hatásfokát, s-t 14,7 MeV-es 
neutronokra. A koincidenciák száma ugyanis Nk=N0ea>x—Nxe, ahol N0 a neutron-
intenzitás egységnyi térszögbe, cox az alfa-detektor térszöge, Nx a beütésszáma. 
7 Fizikai Folyóirat XX/4 
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Koincidenciák szama Na » 10k 
k 
Г= 
—1— 
10 (nyisec 
47. ábra. A g y o r s k o i n c i d e n c i a kör f e l b o n t á s i görbéje , a m e l y e g y b e n 
a n e u t r o n d e t e k t o r h a t á s f o k á t is m e g a d j a 
A használt neutron detektorok hatásfoka ел;0,26. Az átlagos hatásfok azonban 
ettől eltérhet, mivel ennél az elrendezésnél a neutronok pontosan a kristály közepén 
mennek keresztül. 
2. §. A kiértékelési eljárás 
Kiértékelési eljárásunk azon alapszik, hogy a választott anyagoknál (Pb, Bi) 
90°-os szögbe csak (и, 2ri) reakcióból származó neutronok lépnek ki. Ez a feltevés 
jogos, mert nehéz atommagoknál az (л, 2n) hatáskeresztmetszet 14 MeV-nél egyenlő 
a reakció hatáskeresztmetszettel [Ro57], [As58], [Be58]. Tegyük fel továbbá, hogy 
az (я, 2л) reakcióban a neutronok egymástól függetlenül párolognak. Szögeloszlásuk-
ról csak annyit tegyünk fel, hogy hengerszimmetrikus. 
A számítások áttekinthetősége érdekében vezessük be a következő jelöléseket : 
N0 a másodpercenkénti neutronhozam egységnyi térszögbe; 
cox az alfa-detektor térszöge a neutronforrásból ; 
ex az alfa-detektor hatásfoka; 
NX = N0coxex az alfa-detektor másodpercenkénti beütésszáma; 
p annak valószínűsége, hogy a targetben létrejön egy (я, 2л) reakció; 
P annak valószínűsége, hogy a targetben (я, я'), vagy (я, 2л) reakció 
következzen be; 
sA , eb a neutron átlagos hatásfoka az (я, я') reakcióban keletkezett neut-
ronokra; 
e'A, s'B a neutron detektorok átlagos hatásfoka az (я, 2ri) reakcióban először 
elpárolgó neutronokra; 
eA , rig a neutron detektorok átlagos hatásfoka az (я, 2я) reakcióban másod-
szor elpárolgó neutronokra; 
oja, wb annak valószínűsége, hogy (я, я') reakció után a neutronok a detek-
torok irányába lépjenek ki; 
wA,œA,a>g,Wg annak valószínűsége, hogy az (я, 2я) reakció első, illetve második 
neutronja a detektor irányába lépjen ki; 
15 m Ja sec 
neutronag kesleltetese 
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/ annak átlagos valószínűsége, hogy egy szórt neutron, amely elindult 
a neutron detektor irányába, kijusson a szórótargetből ; 
F annak valószínűsége, hogy az (и, 2n) reakcióban mindkét neutron, 
amely elindult a detektor irányába, kijusson a szórótargetből. 
Ha a szórótarget effektív vastagsága, d sokkal kisebb a neutronok szabad út-
hosszánál, 2-nál (ez csak kevéssé függ az energiától), akkor 
о 
és 
a 
= 1 - е " * ) « ! - d_ 
2Д 
F % j f e я -e * dx = e * ^ l - j ^ f 2  
0 
QA , ß ) , fi„, Í2Á, QA, Î2Â annak valószínűsége, hogy egy (n, n'), első, illetve második 
(и, 2ri) neutron, amely a reakció után nem a detektorok irányába indul el, újabb 
ütközések után a neutron detektor felé szóródjon. 
" d 
cp, wj + £2i яг cu,- ; со/ — co'i + О/ % co't со" = со'( + Q'( % co'( (i = A, В) 
Ni a másodpercenkénti szisztematikus neutron-alfa koincidenciák száma az A, ill. 
В koincidenciakörben : 
Ni = Nx {p [e'íW j + ( 1 - e'íCü'J) е'[щ] + (P-p) e, со f f 
Nk a másodpercenkénti szisztematikus neutron-alfa koincidenciák száma: 
Nk = Nxp[eUö5AeBcöB + eBcö'yAcöA)-F 
Itt felhasználtuk, hogy a második neutron kilépésének iránya független az első 
kilépésének irányától. 
Na-nb Képezzük а р = — r r hányadost 
2 NK • Nx 
[p у а ы'л + s'a m'a Sa (ö'Áf) + (P-p)sA- 0JA] [и-a- Binicxre]f2 ( D 2 p[sAcoA S в В + S A 04 A Ев 04в] F 
kz (1) kifejezést egyszerűbb alakra hozzuk. Bizmutnál és ólomnál P^p. 
Kis szórótargetnél f2^F és tételezzük fel, hogy 
r / f/ // 
bj cùi — ei a>i. 
Ez a feltevés jogosult, mert bár a két neutron energiaspektruma kissé különbözhet, 
de a detektorok átlagos érzékenysége nem függ erősen az energiaspektrum alakjától, 
és kompaund mechanizmusnál a neutronok függetlenek egymástól és szögeloszlásuk 
megegyezik. Ekkor (1) a következő alakot veszi fel 
(2-£AwAf)(2-eBmBf) 
P = P
 A (2) 
t 
3 9 6 
és mivel e[ of f <sc 1 
,
 n
a-Nb (3) " 2 NX-NL 
Látható, hogy p meghatározásához ennél a módszernél nincs szükségünk a detek-
torok hatásfokára, amit csak nehezen és pontatlanul lehet megállapítani. A (2)-ben 
szereplő EjWifi még £ ;=0,4 mellett is ~0,02, így elhanyagolható, p-ből az (и, 2n) 
hatáskeresztmetszetet, o(n, 2n)-t a következő összefüggésből kapjuk meg: 
p = f I(n, 2rí)e'hrí dx = ^ í i M ( i ( 4 ) 
0 ^a.t 
ahol L a szórótarget hossza, Aatt pedig a nyaláb gyengülését meghatározó attenuációs 
szabad úthossz. A rugalmas szórás erősen előreirányuló jellege miatt várható, hogy 
Aau /., (Ar a reakció szabad úthossza). Különböző hosszúságú targetekkel végzett 
kísérletek ezt a várakozást igazolták. Ennek ellenére o(n, 2n) meghatározására 
olyan rövid (1 cm hosszú) targetet használtunk, amelyre L«:AaU és így 
L 
o(n, 2rí) ( l - e E(n,2n)L (5) 
Annak érdekében, hogy a kompaund mechanizmuson keresztül lejátszódó (n, 2n) 
reakció hatáskeresztmetszetét o(n, 2ri)c-i kapjuk meg, a detektorokat a 44/a ábrán 
látható módon egymással szemben, a beeső neutron irányára merőlegesen helyeztük 
el. Feltételeztük, hogy ebben az elrendezésben direkt folyamatban keletkező neut-
ronok nem juthattak egyszerre mindkét detektorba, azaz Nk-hoz nem adnak járu-
lékot. 
A továbbiakban megmutatjuk, hogy a mért értékekből meghatározott mennyiség 
vagy a(n, 2n)c, vagy annak egy felső határa. így a más módszerekkel mért teljes 
(n, 2n) hatáskeresztmetszet és az általunk mért érték különbsége a direkt folyamatok 
hatáskeresztmetszetével, o(n, 2rí)d-ve\ egyenlő, vagy annak alsó becslése. 
A) Príp a direkt (/?, rí) miatt. Az (/?, rí) direkt folyamat erősen előre irányul 
és az («, rí) neutronok nem juthatnak a detektorba, így p=p. 
B) Príp és az (и, rí) folyamat nem irányul előre. Ekkor (1) számlálója nő, 
így a direkt (n, 2n) folyamat hatáskeresztmetszetét alábecsültük. 
Ugyanez áll fenn, ha az (n, 2n) direkt folyamatból származó neutronok 
valamelyike bejut az egyik detektorba. Ez azt is jelenti, hogy ha a két neutron 
közt szögkorreláció áll fenn, akkor kivéve azt az esetet, ha ez a be-
jövő irányra merőleges 180°-os korreláció, ami elképzelhetetlennek tűnik. 
C) Belátható, h o g y P ^ F , így ha a targetvastagság befolyásolná az eredményt, 
akkor p>p . Ezért itt is legfeljebb alábecsültük o(n, 2n)d-t. 
D) e'iÖj'í ríe[c5'{ esetén egyszerűen kimutatható, hogy p > p , így a(n, 2n)d-t 
így is alábecsültük. 
E) Ha a kilépő két neutron szögeloszlása különböző, tehát 
со/ és cö( = a(cöi), szimmetriaokokból a(có'A) = a((ö'B) = a(cö), akkor 
Ni = Npefâl 1 +a(w)]f 
N = 2NapE'Au)'As'BcoBa (со)/2 
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es 
[1 +a(w)f 
P =
 Aa(œ) P - P 
így o(n, 2n)d-t ismét alábecsültük. 
F) Könnyen belátható, hogy ha az («, 2n) folyamat mellett valamilyen más 
magreakció is adhatna szisztematikus koincidenciát, akkor ennek valószínű-
ségét még hozzámérjük az (n, 2n) reakció valószínűségéhez, és ezért p>p. 
Látjuk tehát, ha a tett és igen valószínűnek látszó feltevéseink közül valamelyik 
nem teljesülne, akkor ez a(n, 2n)d növekedésére vezetne. 
3. §. Véletlen koincidenciák 
A mért koincidenciákból a kiértékelés előtt ki kell vonnunk a véletlen koinci-
denciákat és a tríciumot tartó fémlemezben történő magreakciókból származó koin-
cidenciákat. (At-ban például szignifikánsan kimutatható volt, amikor egy 2 mm-es 
wolfram hátlapú trícium target helyett egy 0,2 mm-es molibdén hátlapú targetet 
helyeztünk el.) 
Méréseink szerint TV -^ban és ÉVB-ben a véletlen koincidenciák legnagyobb részét 
a triciumból közvetlenül a detektorba jutó neutronok okozzák. A véletlen koinci-
denciák száma ezért ezekben a fokozatokban nem függ a reakciótarget jelenlététől 
és így 
Ni = (AijtargctteI N,, targeltel, véletlen) target nélkül target nélkül, véletlen) = 
=
 targettel -Á), target nélkül • (Í — A , B ) 
A korrekció Arben kb. 15—30% volt, amelynek mintegy kétharmada véletlen 
koincidenciából adódott, a többi pedig a tartószerkezetben létrejövő magreakciókból. 
Л^-ra nézve már nem igaz, hogy target nélkül a véletlen koincidenciák száma 
ugyanannyi, mint amikor target is jelen van. Erre egy egyszerű példa: NÁ sziszte-
matikus n — 0L koincidenciákat ad és véletlenül ugyanakkor érkezik be а Я detektorba 
egy 14,7 MeV-es neutron. A szisztematikus koincidenciák meghatározásához osszuk 
fel a lassú koincidencia megszólalását a következő egymást kizáró teljes rendszert 
alkotó eseményekre: 
A koinc. Sz V 
В koine. Sz V Sz V 
A két jelhez tartozó azonos más azonos más azonos más azonos más 
A n e u t r o n d e t e k -
t o r o k 
k o i n c i d e n c i á j a 
Sz V S r V Sz V Sz V Sz V Sz V Sz V Sz V 
A z a d o t t t í pusú 
h á r m a s k o i n c i -
d e n c i á k 
s z á m a / s e c 
na 0 0 nb 0 nc 0 nd 0 ne 0 n, "gl "gl 0 "H 
Sz: s z i s z t e m a t i k u s , V\ vé le t l en 
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Normális beállításban a szekundumonként mért koincidenciaszám //„: 
n0 = «я + nb + nc + «<1 + «e + «/ + «g2 + «A + «el 
Minden alkalommal oly módon is mértünk, hogy először az A, majd а В detektor 
jeleit annyira megkésleltettük, hogy A^-ban, illetve AB-ben csak véletlen koinci-
dencia lehetett. Az TV -^ban mért szekundumonként beütésszám n1, illetve n2. 
«1 = ne + nf + ng2 + nh 
n2 = nc + nd + ng2 + nll 
Ezzel egyidejűleg úgy is mértünk, hogy a két neutrondetektor időben egyszerre 
szólalt meg, de az alfa-detektor jelét ehhez az időhöz képest úgy megkésleltettük, 
hogy A^-ban és NB-ber\ csak véletlen koincidencia lehetett. Az A^-ban így kapott 
koincidenciaszámot jelöljük «3-mal, azt a koincidenciaszámot, amit akkor kaptunk, 
amikor a két neutrondetektor nem egy időben érzékeny és mindegyik csak véletlenül 
adhatott koincidenciát az alfa-detektorral (ezek a teljesen véletlen koincidenciák) 
/74-gyel. 
"з = ngl + ng2 + nh 
«4 = «»2+«A 
A mérési adatokból képezzük a következő mennyiséget 
«0 «1 «2 «3 + 2/74 = n a +n h . 
Az Na és NB koincidenciakörök szisztematikus koincidenciáival és Nk felbontási 
idejével, т-val nh kifejezhető: 
«А
 =
 2t (Na ( mért — NAi véletlen) (ff fl, mért N В .véletlen) 
Na , véletlen ^ S^ NB ^ véletlen ' «1>«3'«4 illetve //2,/73,/?4 
mérésekor határozzuk meg. így a szisztematikus koincidenciák száma: 
П
а
 =
 «0 ~ «1 — «2 — «3 + 2и4 — 2т ( N A m4rt — Na véletlen) (NВ mért ~~ ^В véletlen) 
A reakciótargetből származó koincidenciák száma, amit (3)-ba be kell helyettesí-
tenünk 
Hк «a, targettel «а, target nélkül 
A korrekciók, melyeknek kb. felét a véletlen koincidenciák okozták, n0 értékét 
25—30%-kal csökkentették, p értéke az összes korrekciók (véletlen és idegen anyagok-
ból adódó szisztematikus koincidenciák) elvégzése után kb. 15—25%-kal csökkent. 
Az intenzitás növelésével a véletlen koincidenciák száma sokkal gyorsabban 
nő, mint a szisztematikus koincidenciáké. Ezért ha adott mérési idő alatt maximális 
pontosságot akarunk elérni, akkor ehhez egy meghatározott intenzitás tartozik. 
Az optimális intenzitás a mi esetünkben a teljes 4n térszögbe ~ 10® neutron/sec-nak 
adódott. 
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4. §. Az elvégzeit mérések 
Minden egyes esetben mértük Nx-1, NA-t, NB-1 és Nk-1 reakciótargettel és anélkül. 
Késleltetésekkel folyamatosan mértük a véletlen koincidenciákat is és ezek figyelembe-
vételével számoltuk ki p-t. A különböző geometriai elrendezésekben 10—30 alka-
lommal végeztünk mérést. A hibákat az átlagtól való eltérés alapján empirikusan 
állapítottuk meg. 
Bizmuton a következő méréseket végeztük el: 
a) IXl -es henger alakú reakciótargettel mérve o(n, 2rí)c= 1,95 + 0,08 barn. 
A o(n, 2rí) bizmutnál 2 ,3+0 ,3 [Ro57], illetve 2,60 + 0,19 barn [As58], 
b) A különböző hosszúságú targetekkel mért értékek az előzővel megegyeztek, 
ha a kiértékelésnél ap = 2,5 barn értéket használtunk. 
c) Annak ellenőrzésére, hogy a kétszeres szórás nem befolyásolja az eredményt, 
azonos hosszúságú, de különböző keresztmetszetű targeteken, valamint különböző 
target-detektor távolságoknál is végeztünk méréseket. A kapott tr értékek kb. 
3%-on belül megegyeztek egymással. 
d) Ha a kiértékelésnél tett feltevések bármelyike nem teljesülne, akkor ez a kor-
relált folyamatok járulékának alábecsülésére vezetne. Az egyetlen zavaró effektus, 
amely p értékét csökkenthetné, az lehet, hogy az egyik detektorból egy neutron, 
amely ott szisztematikus koincidenciát okozott, átszóródott a másik detektorba, 
és ott is szisztematikus koincidenciát ad. Ez az effektus Nk-t növeli, míg NÁ és NB 
lényegében változatlan marad. 
Az átszórás az adott geometriai elrendezésben elég valószínűtlennek tűnik, 
mivel ehhez a neutronoknak 180°-ba kellett volna szóródniuk. Ez csak többszöri 
ütközéssel lehetséges. Ha viszont rugalmatlan ütközéssel gerjesztett szénatomból 
származó gamma szólaltatja meg a másik detektort, akkor a meglökött szénatom 
által kiváltott fény nem éri el a berendezés megindításához szükséges szintet. Ezen 
meggondolások ellenére kísérletileg is gondosan meggyőződtünk arról, hogy ez 
az átszórási effektus valóban nem lép fel. 
Úgy tűnik, hogy ha a detektorokat messzebb tesszük a tagettől, akkor az átszó-
rási koincidenciák száma — ha egyáltalában van ilyen — csökkenni fog, ezért 
nagyobb p-t kapunk. Belátható azonban, hogy az általunk használt osztásos eljárás-
nál ezzel a módszerrel nem lehet megkülönböztetni az átszórási koincidenciákat 
az (я, 2я) reakcióból származó valódi koincidenciáktól. 
Szénben az (я, 2я) reakció küszöbenergiája 20 MeV. Ezért Nk értéke széntarget-
tel vagy anélkül ugyanaz kellene legyen. A mérések alapján a széntargettel mért 
Nk mintegy 10%-kal több volt. Ennek az az oka, hogy a koincidenciakör megszólalási 
valószínűsége a felbontási időn kívül nem esik le azonnal zérusra, ezért bár kis való-
színűséggel, de (я, n'y) koincidenciákat is mértünk. Ezek bizmut és ólom targetnél 
a beütésnek csak kis hányadát tették ki — és mint belátható, különben is csak növel-
nék p-t — így a tényleges mérésnél nem okoztak zavart. Az átszórás biztos kizárására 
azonban ez a módszer sem volt alkalmas. 
A detektorok átlagos hatásfokának ismeretében a megszólalási valószínűségük 
kiszámítható. így p A^-ból, és mivel 90°-ba feltevésünk szerint csak (я, 2я) neutronok 
lépnek ki, A^-ból és AB-ből is közvetlen meghatározható. Ez az eljárás a hatásfok 
miatt természetesen sokkal pontatlanabb, mint az osztásos módszer, de az átszórás 
ellenőrzésére megfelelő. Izooktánon (C8H18) való szórással megállapítottuk a detek-
tor hatásfokának energiafüggését [A64] és idő-amplitúdó konverterrel egy detektor-
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ral felvettük a bizmutból 90°-os szögbe kilépő neutronok repülési-idő spektrumát. 
Ebből megállapítottuk a detektor átlagos hatásfokát az (//, 2n) neutronokra, ami 
— mint várható volt — elég érzéketlen a spektrum alakjára. NA és jVB-ből, valamint 
Ak-ból is kiszámítottuk p-t, ami 0,255 ±0,023, valamint 0,252 ±0,046-nak adódott, 
ahol a hibák a megszólalási valószínűség pontatlanságából származnak. Az osztásos 
módszerrel kapott és hatásfoktól független p 0,267 + 0,006 volt, míg az aktivációs 
módszerrel mért totális hatáskeresztmetszet alapján 0,34-et kellett volna kapni. 
Amennyiben átszórás miatt mértünk volna kisebb hatáskeresztmetszetet, úgy 
NA és Ajj-ből a 0,34-es, míg Afc-ból egy ennél nagyobb p-t kellett volna kapnunk, 
mivel az „átszórási koincidenciákat" is számoltuk volna. Ez nem következett be, 
így elfogadtuk, hogy átszórás nem lépett fel, az általunk mért hatáskeresztmetszet 
valóban a korrelálatlan hatáskeresztmetszet felső korlátja. 
e) Megváltoztattuk az egyik koincidenciakör felbontását úgy, hogy — külön-
böző hőmérsékletű párolgási spektrumot feltételezve az első és második neutronra — 
ea ne legyen egyenlő ejj-vel. Azt találtuk, hogy p gyakorlatilag nem változott. Ebből 
arra következtethetünk, hogy eAcö'A =e a (ü a . 
f ) A két detektort a kijelölt irányhoz 30°-os szög alatt helyeztük el (44/6 ábra). 
Ekkor p-ra a megnövekedett 0,283 ±0,005 értéket kaptuk. Ezt a növekedést okoz-
hatja az, hogy a reakcióban a direkt mechanizmus is szerepet játszik és a 44/6 ábra 
elrendezésében a 44/a ábráéval szemben a direkt (n, 2n) reakcióból származó neut-
ronok is adhatnak járulékot az NA, NB és NK koincidenciákhoz. Megjegyezzük, hogy 
a megváltozott geometriában várható az átszórás növekedése. Ez azonban p csök-
kentését okozná. 
Természetes ólomra hasonló módszerrel l ,8±0,2barnt kaptunk az (n, 2n) 
hatáskeresztmetszetre, szemben az Ashby által mért 2,74±0,20 barn-os értékkel 
[As58], 
Az (n, 2ri) reakció hatáskeresztmetszete ólomra és bizmutra nem ismeretes 
eléggé pontosan. Ennek ellenére megállapíthatjuk, hogy az általunk mért értékek 
kisebbek, mint amit aktivációval, vagy más, a kilépő neutronok irányára érzéketlen 
módszerrel mértek. Méréseink szerint a tiszta kompaund hatáskeresztmetszet a tel-
jes (n, 2ri) hatáskeresztmetszetnek legfeljebb 70—80%-a ólomban és bizmutban. 
Az (n, 2n) reakció egy része 14,7 MeV-en valamilyen direkt mechanizmuson keresztül 
történik. Az a tény, hogy kisebb értéket kaptunk, figyelembe véve a kiértékelési 
eljárásunkat, arra utal, hogy a kompaund-direkt mechanizmus nem játszhat jelentős 
szerepet. 
VI. Gyorsneutronok kisszögű rugalmas szórásának „anomáliája" 
1. §. Bevezetés 
Az elmúlt évek során sokat foglalkoztak a gyorsneutronok kisszögű rugalmas 
szórásának vizsgálatával. A problémát Alekszandrov és munkatársai vetették fel 
[A155], [A157], [A157a]. Gyorsreaktornál, E„ = 1—5 MeV energiánál szóráskísér-
letet végeztek Pu, U, Sn, Pb, Cu magokon 4°—25° szögtartományban. U és Pu 
esetében a fekete magmodell alapján való illesztés a 9-=10° tartományban nem 
volt megfelelő, míg a többi vizsgált magnál a teljes vizsgált szögtartományra jó 
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egyezést adott. Ezt a jelenséget nevezték a továbbiakban „kisszögű anomáliának". 
(Az elnevezés [A157] szerzőktől ered.) 
A kísérletet U, Th, Cu magokon megismételték [Aleól]. A gyorsreaktor foly-
tonos spektrumát „megszűrték", 2,8 MeV átlagenergiánál az anomália reproduká-
lódott, 0,8 MeV átlagenergiánál az illesztés az egész vizsgált szögtartományban 
kielégítő volt (48. ábra). Dukarievics és Gyumin [Du63] megismételték Alekszandrov 
méréseit 14,2 MeV energiánál. A két mérés eredményei erősítik egymást: Pb. Bi és 
W-nál az optikai modell diffrakciós közelítésében számolt differenciális hatáskereszt-
metszet adatokkal egyező kísérleti eredményeket kaptak. U, Th és Pu magoknál 
kis szögeknél a kísérleti eredmények az elméleti görbe fölött helyezkednek el (49. ábra). 
Az eltérés mintegy 20%. Más szerzők [An65], [E166], [Re65] az elmélettől való el-
térést 7, 3, 0,8 és 0,6 MeV bombázó energiánál is tapasztalták. 
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48. ábra. R u g a l m a s n e u t r o n s z ó r á s mérések gyo r s r e a k t o r n á l , s zű r t n e u t r o n n y a l á b o k b a n 
£ „ = 0,8 M e V és 2,8 M e V [Ale 61] 
Kézenfekvőnek látszott az előreszóródott neutrontöbbletet a mag és a neutron 
között fellépő hosszú hatótávolságú kölcsönhatás következtében fellépő effektusnak 
tulajdonítani. A mag Coulomb-terének és a neutron mágneses momentumának 
kölcsönhatása által létrehozott neutronszórás, az ún. Schwinger-szórás erősen 
előre irányul. Az anomália megállapításánál a Schwinger-szórást számítás alapján 
figyelembe vették, járulékát a mért differenciális hatáskeresztmetszetből levonták. 
Hraskó Péter megvizsgálta*, hogy a kis szögeknél tapasztalt neutrontöbblet 
magyarázata lehet-e az, hogy a Schwinger-szórás számításánál alkalmazott köze-
lítések nem jogosak. A közelítés lényege az, hogy pontszerűnek tekintették a magot. 
Hraskó számításai szerint a pontszerűség feltételezése kevéssé befolyásolja a dif-
* N e m publ iká l t m u n k a . 
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6" (в)barn jsterad 
ferenciális hatáskeresztmetszetet, továbbá ez a közelítés csak növeli a Schwinger-
szórást. Számításában feltételezte, hogy a mag erősen abszorbeál. Ez arra vezet, 
hogy az alacsony parciális hullámok nem adnak járulékot a Schwinger-szóráshoz, 
tehát a hatáskeresztmetszet kisebb lesz mint pontszerű töltés esetén. Végeredményben 
ezen az úton nem sikerült magyarázatot ta-
lálni a kis szögekben tapasztalt neutrontöbb-
letre. 
Walt és Fossan [Wa65] ugyancsak elek-
tromágneses kölcsönhatásban, a neutron 
elektromos polarizálhatóságában keresték az 
anomália magyarázatát. Feltételezve, hogy 
az anomália a polarizálhatósággal kapcsola-
tos, Alexandrov kísérleti adataiból kiszámí-
tották, hogy mekkora indukált elektromos 
dipólmomentummal lehetne az anomáliát ér-
telmezni. Ehhez cc„>5 • 10~40 cm3 értékű 
dipólmomentum kellene, ami ellentmond 
a más módszerekkel meghatározott értékek-
nek (a„< 10~40 cm3). A szerzők a polarizá-
ciós és nukleáris szórás interferenciáját is 
vizsgálták, de azt találták, hogy ez az effek-
tus sem lehet felelős a kis szögekben szórt 
neutrontöbbletért. 
Redmond [Re65] azzal próbálkozott, 
hogy a nukleáris kölcsönhatást leíró poten-
ciálban extranagy spin pálya tagot tételezett 
fel. Azt találta, hogy a differenciális hatás-
keresztmetszetben a nukleáris szórási ampli-
túdó spin-pálya kölcsönhatástól függő tagja 
és a Schwinger-szórás amplitúdójának inter-
ferenciája kis szögekben konstruktív, míg na-
gyobb szögekben ez az interferencia destruk-
tív. Az interferencia ilyen jellege elvben lehe-
tőséget ad az anomália értelmezésére. Red-
mund javaslatát azonban el kell vetni Elwyn 
[E166] kísérlete alapján, aki 0,83 MeV ener-
giájú neutronok rugalmas szórását és a szórt neutronok polarizációját mérte. Az 
anomáliát tapasztalta, de ez nem adott járulékot a szórt neutronok polarizációjá-
hoz. A polarizáció normál erősségű spin-pálya kölcsönhatásnak felelt meg. 
49. ábra. R u g a l m a s n e u t r o n s z ó r á s 
mérések E„= 14,2 M e V n e u t r o n e n e r g i á n á l 
[Du63] 
2. §. 238U(/î, a/í')234Th reakció lehetőségének kísérleti vizsgálata 
Gyorsneutronok rugalmas szórásának kis szögű anomáliája csak az U, Th és 
Pu magokkal kapcsolatban merült fel. így kézenfekvő volt az anomáliát ezen magok 
alfa bomlással szembeni instabilitásával kapcsolatba hozni. Feltételeztük az U mag 
neutronszórással indukált alfabomlását, azaz a 238U(«, a«')234Th reakció bekövet-
kezését. A folyamat differenciális hatáskeresztmetszetét Hraskó és Kövesi [Hr66] 
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határozta meg. A számítást a Shapiro-féle diszperziós elmélet alkalmazásával vé-
gezték el. Formulájuk azt adja, hogy a neutron nagy valószínűséggel lép ki, előre 
a bombázó neutronokkal megegyező irányban és ekkor a kilépő neutron energiája 
megegyezik a rugalmasan szórt neutron energiájával. A feltételezett reakció tehát 
szolgáltathatja a szórási hatáskeresztmetszetben kis szögeknél tapasztalt többletet. 
Kísérletet végeztünk a neutronszórással indukált alfa bomlás kimutatására 
[A66], [Абба]. A reakció kimutatásához olyan eseményeket kerestünk, amikor 
szimultán két részecske lép ki: a bombázó neutron irányával azonos irányban, 
szük kúpszögben, 14 MeV energiájú neutron és vele koincidenciában 4,2 MeV ener-
giájú alfa részecske. 
Az U target alumínium fóliára felvitt U 2 0 3 volt. A neutrontérszögben így 
238U, 1 6 0 és 27A1 magok voltak jelen. A 14 MeV bombázó energiánál lejátszódó 
zavaró reakcióknak nagy a hatáskeresztmetszete. Ezek közül biztonsággal kell ki-
választani a keresett 238(и, a«')234Th reakciót azáltal, hogy a keletkező két reakció-
terméket koincidenciában detektáljuk a „start" alfarészecskével. 
a) A kimutatandó reakció hatáskeresztmetszetének Dukarievics [Du63] adatai 
alapján becsülve kb. 15 mb-nak kell lennie ahhoz, hogy a kis szögbe kilépő 
többletet fedezze. Ezen érték alapján az alkalmazott urántargetre a reakció 
bekövetkezésének valószínűsége p%5-10" 3 . A reakcióban keletkező 
neutronok energiája 14 MeV, az alfarészecskéké 4,2 MeV. 
b) Az 238U alfabomlásának felezési ideje Г1/2 = 4,49- 109 év. Az általunk hasz-
nált targetnél a bomlások száma 4,9>102/sec. Ezekhez az eseményekhez 
nem tartozik a neutrontérszögben neutron és visszalökött alfarészecske, 
és így csak véletlen koincidenciákat okozhatnak. 
c) Az 238U mag a primér neutronok hatására hasad. A hasadás bekövetkezésének 
valószínűsége a targetben р
л
%0,18. A hasadási termékek hatótávolsága 
kb. megegyezik a 4,2 MeV energiájú alfarészecskék hatótávolságával. 
A targetből kijutva megszólaltatják az alfadetektort. A hasadási neutronok 
és a hasadást kísérő gammák megszólaltatják a neutrondetektort. Ez a 
reakció tehát hasonló típusú, mint amilyennek a kimutatását célul tűztük 
ki. A kétfajta folyamat megkülönböztetésére a neutronenergia ad lehetőséget. 
A hasadási neutronok energiaspektrumának maximuma 1 MeV közelében 
van. 10 MeV-nél nagyobb energiájú neutronok kilépésének valószínűsége 
2,5 nagyságrenddel kisebb, mint az 1 MeV energiájúaké. Az energiaeloszlást 
figyelembe véve és izotróp szögeloszlást feltételezve a hasadási termékekre 
azt kapjuk, hogy a hasadási koincidenciák száma kb. 300-szor kisebb, mint 
a keresett effektusra becsült koincidenciák száma. 
d) A 14 MeV energiájú neutronok hatására bekövetkező további zavaró reak-
ciók: 160(я, p) i e N 1вО(п, x)13C és 160(/î, d)nN, de ezen reakciók hatására 
nem kaphatunk hármas szisztematikus koincidenciát, hanem csak a véletlen 
koincidenciák számának kialakulásában játszanak szerepet. 
A mérésnél használt target és detektorelrendezés az 50. ábrán látható. A target 
1,5 mg/cm2 vastagságú, 45 mm átmérőjű alumínium fóliára felvitt 2,5 mg/cm2 
természetes uránoxid. A neutronok átlagos repülési útja a targetben 3,8 cm. A reakció-
target jobb kihasználása és a neutrontérszög optimális meghatározása érdekében 
„vonalszerű" neutronforrást valósítottunk meg a triciumtarget blendézésével, 
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amelynek mérete 0,1 • lOmm volt. A gyorsító ilyen blendézésnél 10®/sec neutron-
hozamot biztosított. 
A startjel-detektor térszöge Qst =3 ,8-10" 3 , az U target térszöge Í2, = 2,5-10~5 . 
Az U fólia elhelyezése ~0,1 mm pontosságot kíván, ui. a target helyén a startjel-
detektor térszögének a vertikális síkba eső mérete 0,4 mm. A geometriát az alfa-
detektor és a startjel-detektor közötti koincidenciaszám alapján állítottuk be oly 
módon, hogy az U fólia teljesen a térszögbe kerüljön, az alfadetektor plasztik fóliája 
pedig teljesen kívül a térszögön. 
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50. ábra. T a r g e t és de tek tor e l h e l y e z é s az 232U («, an') 2 3 4 Th m a g r e a k c i ó k i m u t a t á s á r a 
A targetnek a neutronforrásra vonatkozó térszögét kísérleti úton határoztuk 
meg, a hasadás és az oxigénben keltett reakciók hatáskeresztmetszete alapján. A tartó-
anyag (Al fólia) jelenlétét úgy vettük figyelembe, hogy ugyanolyan U réteg nélküli 
„targettel" is mértük a koincidenciaszámot. 
A regisztráló berendezés blokksémája az 51. ábrán látható. A neutron és alfa 
detektor közé, valamint a startjel-detektor és az alfadetektorok közé időamplitúdó 
konvertereket helyeztünk el, amelyeket gyorskoincidencia körökként használtunk, 
azáltal, hogy utána differenciál diszkriminátorral a mérendő időintervallumnak 
megfelelő amplitúdó tartományt kijelöltük. Az alfa detektor és a neutron detektor 
közé diódahidas gyorskoincidencia kört helyeztünk el. A véletlen koincidenciák 
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egyidejű párhuzamos regisztrálása érdekében a megfelelő koincidenciaágakat és az 
utánuk következő áramköröket megdupláztuk. A beiktatott késleltető kábelek 
biztosították azt, hogy ezekkel az egységekkel csak véletlen koincidenciákat re-
gisztráljunk. A különböző típusú véletlen koincidenciák figyelembevétele az V. 3. §-ban 
ismertetett módon történt. 
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51. ábra. R e g i s z t r á l ó b e r e n d e z é s a z 2 3 2 U ( л , а л ' ) 2 3 4 T h k o i n c i d e n c i a m é r é s n é l 
Az alfadetektor, amely az U targetből kilépő töltött részecskéket regisztrálta, 
a „start detektorhoz" hasonlóan 50 mm átmérőjű, 100 p vastagságú, plasztik szcin-
tillátor fólia és RCA6810/A elektronsokszorozóból állt, amelyet az U fóliától 
2 mm távolságra helyeztünk el, ahol már kívül esett a neutronok térszögén. Az 
energiamérésre szolgáló lassú ágban felvett amplitúdó-spektrumot az 52. ábrán 
tüntettük fel. A spektrum elejének torzulását az U-ból hegyesszög alatt kirepülő 
alfarészecskék okozzák, amelyek nagyobb energiaveszteséggel érkeznek meg a de-
tektorhoz. 
A neutrondetektor 10 cm hosszúságú, 5 cm átmérőjű plasztik szcintillátor, 
és RCA6810/A elektronsokszorozó. A startjel és neutronjel közötti koincidencia 
időfelbontása 2r 8 m ps, a startjel és az alfadetektor közötti koincidenciakör idő-
felbontása 2t = 5 m p s , a neutron és alfadetektorok közötti gyorskoincidencia kör 
időfelbontása 2т = 10 m ps volt. 
A teljes berendezést az 238U mag 14 MeV energiájú neutronokra vonatkozó 
hasadási hatáskeresztmetszetének megmérésével ellenőrizzük. Az így kapott hatás-
keresztmetszet értéke a { = 1,1 ±0 ,4 b, ami kielégítően egyezik az irodalomban 
publikált adattal. 
A regisztrálást kb. két napig végeztük folyamatosan. Ez idő alatt a koinciden-
ciák száma A = 1 4 0 és a véletlen koincidenciák száma A„=137 volt. Tehát nem 
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kaptunk szisztematikus koincidenciákat. A statisztikus hiba alapján a keresett 
reakció hatáskeresztmetszetére egy felső korlátot adhatunk meg. A kétszeres sta-
tisztikus hibát tekintve a keresett reakció hatáskeresztmetszete 
(TS0,5 mb 
és a nem becsült 15 mb. Ebből következik, hogy ha az 238U(n, an') 23,)Th reakció 
végbe is megy, nem tudja magyarázni a gyorsneutron kisszögű rugalmas szórásánál 
talált anomáliát. 
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53. ábra 
A z 238 U n ívósémá ja 
A mérés negatív eredményéből azonban kissé általánosabb következtetést is 
levonhatunk a direkt kölcsönhatások diszperziós elméletének magfizikában való 
alkalmazására vonatkozóan. Míg ez az elmélet az elemirész fizikában nagyon ter-
mékenynek bizonyult, az adott magfizikai alkalmazását kísérletünk nem igazolta. 
A direkt kölcsönhatások diszperziós elmélete az 238U(n, anj 234Th reakció bekövet-
kezését „megjósolja", mérésünk pedig cáfolja ezt. 
Mérésünk egyben cáfolja Elwyn [E166] elképzelését, amely szerint az anomália 
a hasadással kapcsolatos. 
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3. §. Az „anomália" értelmezése 
Miután nem sikerült az anomáliát az indukált alfa bomlással értelmezni, azt 
a kérdést vetettük fel, vajon egyáltalán létezik-e anomália, vajon a kis szögeknél 
tapasztalt neutrontöbblet nem az elméleti várakozás és a mérési eredmények hely-
telen összevetéséből származik-e? 
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Az U mag erősen deformált. Megvizsgáltuk azt, hogy miként módosul a kis-
szögü szórás, ha figyelembe vesszük a deformációt [А68я]. Az 238U mag nívósémáját 
tekintve (53. ábra) nyilvánvalónak látszik, hogy a kísérleti adatokban a rugalmas és 
rugalmatlan szórási hatáskeresztmetszetek összege szerepel, olyan rugalmatlan 
szórásoké, amelyek az alap-állapotra épülő rotációs sáv gerjesztésére vezetnek. 
A repülési idő spektrométerek tipikus energiafelbontása néhány 100 keV. Duka-
rievics mérésénél az energiafelbontás 1 MeV-nél is rosszabb volt. 
A számításokat Hraskó Péter végezte el. A Blair-féle általánosított modellt 
alkalmazta adiabatikus közelítésben [В165]. Kis szögekre érvényes közelítő kifeje-
zést állított elő a rugalmas szórás és a rotációs sávot gerjesztő inelasztikus szórás 
összegére : 
a ( 9 \ ~ <t(0)-у sin2 9 
4 ^ COS4 --2 
<t(0) és у tartalmazzák a targetmag deformációját (ß). Ezeket ábrázoltuk az 54. ábrán. 
Az elektromágneses átmeneteknél É?(£2) méréséből nyert ßEM = 0,446+0,008. 
ßEM a töltéseloszlásra érzékeny, a tömegdeformáció esetleg ettől eltérő lehet. Azonban 
<t(0) és у ß=0 körüli elég széles tartományban gyakorlatilag nem függ a deformációtól. 
Tehát a deformáció kis szögek-
nél nem eredményezhet olyan , 
neutrontöbbletet, amellyel az у 
anomáliát magyarázni lehetne, 
ehhez túl nagy tömegdeformá-
ciót kellene feltételezni. Látni 
fogjuk azonban, hogy a rotá-
ciós sávot gerjesztő inelasztikus 
járulék, amelyet energia-felbon-
tási okokból a rugalmas szórási 
kísérleti adatok tartalmaznak 
nagyobb szögeknél, különösen 
a diffrakciós minimumoknál je-
lentős és ezáltal az elméleti gör-
be menetét a kis szögeknél is 
befolyásolja. 
Dukárievics és munkatársai 
3°—20° szögtartományban vizs-
gálták a 14 MeV-es neutronok 
rugalmas szórását uránon. Egy 
további rugalmas szórás mérés ismert az irodalomban 14 MeV körüli energiánál 
uránon [Coo 58]. Itt viszont a kisszögű tartományt nem vizsgálták 9>15° - tó l mértek. 
Feltételeztük, hogy ha széles szögtartományban mért kis és nagy szögeket is 
tartalmazó kísérleti adatokat értékelünk ki az optikai modellel és az inelasztikus 
járulékot is figyelembe vesszük, reálisabb képet kapunk a kisszögű szórásról. Ehhez 
pontosabb és jobb szög-, valamint energiafelbontással mért kísérleti adatokat 
kellett használni, mint amilyenek rendelkezésre álltak. Ezért megmértük a 14,7 MeV 
energiájú neutronok szórásának szögeloszlását 238U targetmagon [A686]. Esetünk-
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ben az energiafelbontás 14 MeV-nél MeV volt. Ennél a felbontásnál 
a rugalmasan szórt, valamint a 2 + és 4 + nívókat gerjesztő inelasztikusan szórt neut-
ronok együttes eloszlását regisztráljuk. 
A kísérleti elrendezés az 55. ábrán látható. A szórótarget Aatl/4 sugarú henger. 
Áatl a bombázó neutronokra vonatkozó atenuációs szabad úthossz. A bombázó 
neutronnyaláb jó kollimációja, illetve a szórási szög jól definiáltsága érdekében 
a. triciumtarget elé a deutérium nyaláb útjába 0,1X0,5 mm-es rést helyeztünk el. 
Az alfadetektor térszöge 2 ,7XlO - 5 volt. Az alfarészecskékkel kijelölt neutronnyaláb 
szögbizonytalanságát az alfadetektor térszöge és a deutérium nyaláb energia-szórása 
határozza meg. A deutérium nyaláb útjába a neutronforrás méretét meghatározó 
blende előtt két 50 cm hosszúságú, 5 cm sugarú féhenger alakú vas tömböt helyez-
tünk el egymástól 0,5 mm távolságban. Ezáltal a detektorokat részben leárnyékoltuk 
a selbstarget neutronoktól, részben a selbstarget neutronok forrása távolabb került 
a targettől. A direkt neutronok ellen, amelyek a véletlen koincidenciákon keresztül 
a regisztrálási időt befolyásolják, a nagyobb szórási szögeknél 50 cm hosszú vas-
henger árnyékolást használtunk. A neutrondetektor 5 cm átmérőjű, 10 cm hosszú-
ságú henger alakú plasztik szcintillátor volt, amelynek tengelye a neutron iránnyal 
párhuzamos. A teljes szögfelbontás Ad = ± 1 , 4 ° volt. Kétfokos lépésekben mértünk 
18° tartományban, majd 15°-onként 100° tartományban. A neutron-
detektorok küszöbérzékenysége 3 MeV volt. 
Egyidejűleg négy detektort alkalmaztunk. A repülési távolság 4 m volt. A re-
gisztrálást egy négycsatornás gyorsneutron repülési idő spektrométerrel végeztük. 
A triciumtarget hátlapja mint szóróanyag szisztematikus hátteret jelent a repülési 
idő spektrumban. Ezért szórótargettal és szórótarget nélkül felváltva regisztrál-
tunk. A háttér további komponensét a véletlen koincidenciák képezik, amelyet 
n, detektor 
55. ábra. Ta rge t és d e t e k t o r e l rendezés a n e u t r o n s z ó r á s 
szöge losz l á sának mérésénél u r á n o n 
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megfelelő késleltetés alkalmazásával a szisztematikus eseményekkel párhuzamosan 
egyidejűleg regisztráltunk. 
A kísérleti adatokhoz az optikai modellel számított elméleti görbét illesztettünk. 
A szokásos alakú komplex potenciált tételeztünk fel: 
U(r) = (F+ Wv)f(r) + Vso j ddr f ( r ) l - <7 
ahol f ( r ) a Saxon—Woods formafaktor. Az optimális illesztés (56. ábra) a követ-
kező paramétereknél valósult meg: 
F = 4 3 MeV, ИТ = 8,3 MeV, F s o = 8,3 MeV, aK=0,65f, aw=0,41{, r 0 = l , 2 5 f . 
Az ábrán feltüntettük [Coo 58] mérési adatait és optikai modell analízisének ered-
ményét is. Felületi abszorpciót tételeztek fel és mint látható a kis szögekben ehhez 
a görbéhez képest is jelentkezik az anomália. 
Az illesztési eljárásnál figyelembe vettük az urán első nívójának gerjesztésére 
vonatkozó rugalmatlan szórást [Ba 64], mivel az mért adatainkban is jelen volt. 
E járulék kis szögekben nem jelentős, de másutt, különösen a diffrakciós minimumok-
ban számottevő, és befolyásolja az illesztés jóságát. A totális hatáskeresztmetszetek 
egyezése kielégítő. 
Magyarázatunk, mint látható, azon alapul, hogy a kísérletileg mért hatás-
keresztmetszet a rotációs nívók gerjesztésére vezető rugalmatlan szórás járulékát is 
tartalmazza. Nem mondunk-e ellent ezzel annak a korábbi megállapításunknak, 
amely szerint a rotációs nívók gerjesztési valószínűsége kis szögekben elhanyagol-
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ható a rugalmas szórás valószínűsége mellett? Semmiképpen sem. Az optikai po-
tenciál paramétereinek megállapítását célzó illesztési eljárás során ugyanis teljes 
szögtartományra vonatkozó mérési adatokat használunk és az optikai paramétere-
ket az egész szögtartományra vonatkozóan optimalizáljuk. Mint már utaltunk rá, 
léteznek olyan szögtartományok, ahol a rotációs nívók gerjesztésére vezető rugal-
matlan szórás dominál, vagy legalábbis összemérhető a rugalmas szórással. Ezért 
ha az illesztés alapjául szolgáló formula csak a rugalmas szórásra vonatkozik, nem 
csodálkozhatunk azon, hogy a számított szögeloszlás a mérési adatokat csak pontat-
lanul reprodukálja. Az, hogy ez a pontatlanság éppen kis szögeknél szembeszökő, 
esetleg csak véletlen. 
5 7 . ábra. 14,7 M e V n e u t r o n o k r u g a l m a s szórása u r á n o n . 
A z anal ízis c s a t o r n a c s a t o l á s o s p r o g r a m segítségével /У2  
v á l t o z t a t á s á v a l t ö r t é n t [Pa70] 
A helyes illesztési eljárást tehát nem a közvetlen mérési adatok alapján kell 
végezni, hanem belőlük előbb le kell vonni a rugalmatlan járulékot. Annak ellenére, 
hogy ez a levonandó hatáskeresztmetszet kis szögeknél kicsi (ezt taglaltuk korábban), 
az illesztési paraméterek megváltoztatásán keresztül kis szögekben is befolyásolja 
a számolt hatáskeresztmetszetet. 
Arra következtethetünk, hogy kisszögű „anomália" legalábbis 14 MeV neutron-
energián nem létezik, a szórás az urán esetében is jól leírható az optikai modellel, 
ha figyelembe vesszük, hogy a kísérleti adatokban benne foglaltatik az inelasztikus 
nívókat gerjesztő járulék. Időközben hasonló analízist végzett [Go67] En = 4 MeV 
energiánál és ő sem talált kisszögű anomáliát. 
Pállá [Pa70] elvégezte az uránon rugalmasan szórt 14,7 MeV energiájú neutronok 
analízisét az általánosított optikai modell, illetve Tamura csatorna csatolásos prog-
ramjával (lásd VII.). A Wilmore—Hodgson neutronpotenciálból [Wi64] vagyis 
a következő paraméterekből indult ki: F = 4 3 MeV, WD=9,l MeV, KSo = 8,3 MeV, 
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r0= 1,25 f, a„ = 0,66 f, й ж = 0,48 f. A Coulomb-gerjesztési kísérletek alapján ß2=0,24. 
A 2 + és 4 + nívókat csatolta. Az 57. ábrán a rugalmas szórás differenciális hatás-
keresztmetszetét láthatjuk ß2 függvényében. Az 58. ábrán a = o„,„ + c " 0 
összeg illesztését láthatjuk ß2 változtatásával. №+ = 8,5 és ß2 = 0,24 értéknél az illesz-
tés optimális. Ezen értékekkel ö-lotá,is számított értéke jól egyezik a kísérleti értékkel. 
58. ábra. 14,7 M e V n e u t r o n o k r u g a l m a s szórása u r á n o n . Op t imá l i s i l lesztés 
c s a t o r n a c s a t o l á s o s p r o g r a m m a l (Ed = 8,5 és ß 2 = 0 ,24 
Nem véletlen, hogy a csatornák közötti csatolás figyelmen kívül hagyásával 
is sikerült korábban kielégítő illesztést elérnünk és az anomáliát „eltüntetni". 
Akkor ugyanis térfogati abszorpciót tételeztünk fel és mint Pállá is rámutat, a csa-
tornák közötti csatolás úgy hat, mintha a kölcsönhatás a mag teljes térfogatára el-
oszlana. 
VII. Kollektív nívók vizsgálata 14 MeV energiájú neutrínókkal 
1. §. Bevezetés 
A magreakciók mechanizmusának problémája szinte egyidős a magfizikával. 
A probléma megoldásához a különböző magmodellek sorozatával történik a köze-
ledés. Az (n, n') magreakció vonatkozásában a legelső használható modell a Bohr-féle 
közbenső mag hipotézisen alapuló statisztikus modell volt. Ezen elmélet alapján 
a neutronok energiaspektrumára Weiskopf már a 30-as évek elején levezette for-
muláját, az ún. párolgási vagy Maxwell-spektrumot. Ennek kísérleti igazolására 
azonban csak az 50-es évek elején került sor a repülési-idő technika kidolgozása 
8» 
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után. Az első energiaspektrumot ezzel a módszerrel O'Neill mérte [Ne54]. Kísérleti 
eredményei a mérési hibán belül igazolták a Maxwell alakot. 
A neutronok rugalmatlan szórásánál várható szögeloszlás számításával Häuser 
és Feshbach [Ha52], valamint Ericson [Er60] foglalkozott. Megmutatták, hogy ha 
a gerjesztési energia elég nagy ahhoz, hogy a kompaund mag gerjesztése a konti-
nuum tartományba essék, a szögeloszlás 90°-ra szimmetrikus. Ugyanez a helyzet 
alacsony energiánál, ha a gerjesztés a rezonanciatartományba esik és a nívók szepa-
rálhatók, speciálisan a termikus tartományban a szögeloszíás izotróp lesz. Közbenső 
energiáknál, ha néhány nívó gerjesztődik, a szögeloszlás általában nem izotróp 
és a 90°-os szimmetria sem teljesül. 14 MeV neutron-energián mért kísérleti ered-
mények kiértékelésénél ezt a szimmetriát a statisztikus mechanizmus kritériuma-
ként használták. Azt a folyamatot tekintették kompaundnak, ahol teljesült ez a 
szimmetria. 
A neutronok energiaspektrumára vonatkozó mérésekkel csak az alacsony ener-
giatartományban, 3—4 MeV alatt igazolták a statisztikus elméletet. Már O'Neill 
mérése is jelezte azt a tényt, hogy a nagy energiájú szórt neutronok száma magasabb, 
mint ami a párolgási spektrumnak megfelelne. 
A spektrum nagyenergiájú végén az előreszórás jelentősen meghaladja a hátra-
szórást. A szórt nyaláb ilyen előre irányba való „megkeményedését" az ún. direkt 
mechanizmussal értelmezhetjük. 
A 60-as évek elején az (я, n ) magreakció vonatkozásában az érdeklődés a kollek-
tív állapotok szerepére terelődött. 1958-ban Cohen és Rubin [Co58] (p , p') reakciókat 
vizsgáltak 12,5 és 22,5 MeV közötti energiákon. A szórt protonok energia-spektru-
mában az alacsonyan fekvő kollektív nívók gerjesztésének megfelelő helyeken 
csúcsokat találtak. Ezekről az állapotokról korábban úgy látszott, hogy csak hosszú 
hatótávolságú kölcsönhatással, Coulomb-gerjesztéssel gerjeszthetők. Satchler és 
Pinkston [Sa61] mutatta meg elméletileg, hogy a direkt inelasztikus szórás analóg 
az elektromos multipól átmenettel. A magállapotok kollektív tulajdonságai mind-
kettőt megnövelik. Annak eldöntésére, hogy ilyen kollektív állapotok gerjesztése 
rövid hatótávolságú nukleáris kölcsönhatással is lehetséges, az (я, я') kísérletek a 
legalkalmasabbak. Clark és Cross [C164], valamint Stelsőn és Satchler [St65] 
14 MeV-es neutronokkal végzett mérései kísérletileg igazolták a kollektív állapotokon 
való neutron szórás lehetőségét. Ezekbe a vizsgálatokba kívántunk bekapcsolódni, 
és további mérésekkel kiegészíteni. 
A 2. §-ban röviden vázolni fogom a kollektív nívók elméletének alapjait, majd 
a 3. §-ban az elvégzett méréseinket tárgyalom. Méréseket végeztünk a 32S és 56Fe 
magokon. A kénre vonatkozóan korábban többen is végeztek (я, я') méréseket 
14 MeV körüli neutron energián. Például [C164], [St65] stb. A kiértékelés az (я, я') 
mérésekben a DWBA módszerrel történt. Valószínűnek látszott, hogy a 32S mag 
esetében a DWBA már nem jó közelítés és az időközben Tamara által kidolgozott 
[Ta67] csatornacsatolási programot kell alkalmazni. Ez a várakozás, mint látni 
fogjuk, teljes mértékben beigazolódott. A 5GFe esetében korábban nem létezett 
az irodalomban (я, n') mérés. Az egyik probléma itt is a DWBA közelítés jogossága ; 
a másik ok, amiért ezt a magot az említett szerzők feltehetően kihagyták, az, hogy 
súlyosak a felbontási követelmények: q =— 0,845 MeV, s ezért nagyon hosszú 
a szükséges regisztrálási idő. 
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2. §. A kollektív állapotok vizsgálatának elmélete 
Az alábbiakban [Ta65] és [Saól] munkái alapján vázolni kívánom a kollektív 
nívók gerjesztésének elméletét. A szórási probléma Hamilton operátora: 
tf= T+HT(<x)+V(r, 0, cp,a), (1) 
ahol а а targetmagot jellemző dinamikai változók összessége. Felírásakor már 
kihasználtuk a neutronszórás és az elektromágneses kölcsönhatás analógiájára 
vonatkozó feltevésünket. Valóban, feltettük, hogy а V kölcsönhatás a beeső neutron 
valamilyen potenciálban elfoglalt helyzetétől függ, nem pedig a beeső neutron és 
mindegyik magbeli nukleon távolságá-
tól külön-külön. Ebben az a feltevés 
jut kifejezésre, hogy az elektromágne-
ses átmenetekhez hasonlóan a rugal-
matlan neutronszórás is a kollektív sza-
badsági fokokat érinti. Legáltaláno-
sabb értelemben kísérleteink célja ép-
pen ennek a feltevésnek a vizsgálata. 
Tegyük fel, hogy a target mag sa-
játállapot-egyenletének megoldásai is-
mertek : 
H t Ф/„ м„ = En 4>in м„ (2) 
Tételezzük fel, hogy a target mag-
nak Ns olyan állapota létezik, amely 
erősen csatolódik az alapállapothoz. 
Legyen ezen állapotok indexe я, 
n = \,... Ns-n=\ az alapállapotot je-
lenti (59. ábra). Legyen агя-ik állapot-
ban a mag spinje, paritása és energiája 
rendre /„, n„ és e„. Ha a bombázó neut-
ron energiája Ex, az я-ik állapotnak 
megfelelő csatornából kimenő neutron energiája En = E1 — en. Az я-ik csator-
nában a neutron teljes impulzusmomentuma s spin és /„ pályamomentum esetén 
jn = s + l„. A j„ és /„ mennyiséget szintén vektorálisan kell összeadni, hogy a rendszer 
teljes J impulzusmomentumát és П paritását megkapjuk: 
J = jn + In és Я = тгв(-1)'" (3) 
Belátható, hogy l„,j„, /„ és n„ mennyiségek közül egyik sem jó kvantumszám. Csak 
У és Я lesznek jó kvantumszámok. Más szavakkal ez azt jelenti, hogy mindazok 
a parciális hullámok, amelyek esetében /„ és /'„ kielégíti (3)-at, adott У és Я esetén 
csatolódnak és egy csatolt differenciálegyenlet rendszert alkotnak. Jelölje я)л)  
a csatolandó egyenletek számát l„j„ adott, (3)-at kielégítő értéksorozatánál, А<и)  
pedig я<") maximális értékét. Ezek lehetséges maximális száma az я-ik I„ spinű 
59. ábra. A m a g á l l a p o t o k szemlél tetése 
(n, n ' ) s z ó r á s n á l 
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nívóra vonatkozóan: 
N(cH) = Л + 1 ha s = 0 és I„ = egész 
N(cn) = In + i ha 5 = 0 és /„ = félegész 
N'cn> = 2/„ + 1 ha 5 = | minden I-re (4) 
A<n) = 3/„ + 1 ha 5 = 1 és /„ = egész 
A<"> = 3/„ + f ha 5 = 1 és /„ = félegész 
Az állapotok közötti kölcsönhatás eredményeként a csatolódó parciális hullámok 
teljes összege adott У és Я értékpár által meghatározott (/„./„) sorozatra: 
nc= 2 (5) 
/1=1 
és ennek maximális lehetséges értéke: 
Nc= 2 K n ) (6) /1=1 
A szóhasználat tisztázására szögezzük le, hogy „parciális csatorna" valamely 
meghatározott /„ és j„ érték pár sorozathoz tartozó csatornát jelent, míg „n-ik állapot", 
vagy ,,/í-ik állapot csatorna" (/„y'„)-nek n/n) értéksorozatát jelenti. A numerikus szá-
mításoknál J értékét végig kell futtatni П minden értékére ymin-tól (amely 0 vagy 
i attól függően, hogy I „ + s egész vagy fél-egész) ymax-ig. Утах = Л+Ут-ч ahol 
УтахУ'1 azon maximális értéke, amelynek parciális hulláma még járulékot ad a rugalmas 
szórásban. 
A szórási probléma Schrödinger-egyenlete: 
Нф — Е
х
ф (7) 
A rendszer teljes állapotfüggvényét a következőképpen lehet felírni : 
Ф = ' 2 R(r)n,j,inj„ 2 (j„I„mjMn\JMW(r,e,(p,s)lnJn<mj<p(x)InMn (8) 
' n,J,ln,jn nij Mn 
(8)-ban R(r)n j in jn a hullámfüggvény radiális része és 
<У(Г, в, <p, S),ny Jny ,„. = 2 (lsml mt\jmj) í' Yl„ ml Xsm, 
m, l, ms 
ahol xs,„s a neutron spin-hullámfüggvénye. 
A potenciált két tagra lehet felbontani: 
V(r,0,<p) = Kliag+k'coupl (9) 
úiiag potenciál a target állapotaira nézve diagonális és megegyezik a szokásos optikai 
modell potenciállal. A másik tag Fcoupi a csatolást létrehozó potenciált jelenti 
a különböző target állapotok között. (7)-be a Hamilton-operátort (1) és (9) alapján, 
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valamint az állapotfüggvényt (8) alapján behelyettesítve, integrálás és átrendezés 
után a következő egyenletrendszert kapjuk: 
d2 / . ( / . + 1 ) 1 Л
 (  
del el E„ 8 J ~~ 
= 2 m n J n ® ^/JjmI^coupi! ( ^ o ; ® <PiÙjm) R(r)n'j' Jijn (10) 
n'l'„r„ 
ahol í>„=k„r, k„ hullámszám és <g> a következőt jelenti: 
(%„j„'s)cpijjm — 2 unhntjm„\jm)yin 
jn mj <pln mn 
ntj Mn 
(10) Nc csatolt egyenletet reprezentál. Ezek a csatolt egyenletek tartalmazzák a szórás-
probléma alapösszefüggéseit. 
A (10) egyenletekbe a már említett „kollektivitáson" kívül a magreakcióra 
vonatkozó további feltevés nincs beépítve. Más szavakkal, a Fdiag-ról és a Ecouprról 
semmit sem tettünk fel azon kívül, hogy milyen argumentumoktól függenek. Ezeket 
az operátorokat most olyan módon specializáltuk, hogy a deformált magra vonat-
kozó optikai potenciállal hoztuk őket kapcsolatba. Pontosabban, Fdiag-t azonosítjuk 
az optikai potenciál deformációs paraméterektől független, gömbszimmetrikus 
részével, Fcoup,-t pedig a deformációs paramétereket tartalmazó résszel. A Fdiag 
és a Fcoup, ilyen megválasztásában rejlő fizikai kép diszkussziójára alább még vissza-
térünk. 
A nem gömbszimmetrikus potenciál radiális függésére Saxon—Woods-alakot 
és a deriváltját tételezik fel: 
v y
 1 + exp [(r - R)/a] D 1 + e x p [ ( r - Л ) я ] 2 
_ F (-г /X12 I е х р [ ( г - Л ) / а ] n n 
/ ) Я
" ar 1 + exp [ (r—R)laf U U 
A potenciál ezen kifejezése, eltekintve attól, hogy a magsugár a polárszögektől függ 
R = R (0, c p ) , teljesen azonos a szokásos optikai potenciállal. A kollektív mozgásokat 
ez a függés határozza meg. (11) kifejezésben a minket érdeklő neutronszórásra szo-
rítkozva a Coulomb-kölcsönhatást elhagytuk. 
Ha a mag gömbszimmetrikus, amely vibrációs mozgást végezhet: 
ar 
Tengelyszimmetrikus deformált mag esetében: 
r = ro[\ + 2 ß m 0 ' ) ] (13) 
a 
(12)-ben és(!3)-ban R„=r0Al/3, ahol A a tömegszám. (13)-ban 0' a maghoz rögzített 
koordináta-rendszerre vonatkozik. 
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Tengelyszímmetrikus deformált magoknál (ll)-be (13)-at kell behelyettesíteni 
és hißhxnW) hatványai szerint sorfejtést végezni. A két eset, a vibráció és rotáció 
közötti eltérés csak annyiban jelentkezik, hogy aXlt helyett ßx és Y?ll helyett 
kerül. Itt DpO(0i) a forgási mátrix, (0,) pedig a maghoz rögzített koordinátarendszer 
közötti Euler-szögeket jelenti. 
A leírt eljárást abban foglalhatjuk össze, hogy Kdiag a (l l)-ben definiált V op-
tikai potenciál a-tól (deformált mag esetén /J-tól) független része, míg Vcoupl a V 
a-ban (ill. /?-ban) lineáris része. 
A csatolás ilyen megválasztása nem korlátlan érvényességű, hanem egy hatá-
rozott fizikai elképzelésnek felel meg. Hallgatólagosan feltételeztük, hogy a gerjesz-
tési mátrixelem számítása a következő lépésekben történhet: 
1. Először kiszámítjuk a rugalmas neutronszórás amplitúdóját az a deformációs 
paraméterek rögzített értéke mellett. 
2. Az így kapott amplitúdóban a deformációs paramétereket operátornak te-
kintjük, ezáltal az amplitúdó maga is operátor lesz, amely a kollektív álla-
potokra hat. 
3. Feltételezzük, hogy a gerjesztési mátrixelem nem más, mint ezen operátor-
amplitúdó mátrixeleme a különböző kollektív állapotok között. 
Ez az eljárás adiabatikus közelítés néven ismert és akkor alkalmazható, ha 
a kölcsönhatás ideje, vagyis a neutron mag körüli tartózkodásának időtartama 
kicsi ahhoz a rc karakterisztikus időhöz képest, amely alatt a mag alakja, vagyis 
a kollektív paraméterek lényegesen megváltoznak. A rc idő a rc^nívótávolság/S 
képlet alapján becsülhető. 
Annak érdekében, hogy szemléletesebben vázolhassuk a kísérleti adatok és az 
elmélet összevetésének módszerét, a DWBA számításoknál szokásos közelítéseket 
alkalmazzuk és a feladatot két csatornára korlátozzuk. Azt fogjuk vizsgálni, hogy 
a 7 = 0 A/ = 0 alapállapotból hogyan gerjesztődik a JM állapot: 
a) Az optikai potenciált minden csatornában azonosnak vesszük: 
b) Elhanyagoljuk az JM csatorna visszahatását a kezdeti csatornára. F.z a 
DWBA számítás alapvető közelítése a csatornacsatoláshoz képest. 
c) Az egyszerűség kedvéért a deformált Saxon—Woods-potenciált valósnak 
tekintjük, elhanyagoljuk a spin-pálya kölcsönhatást és a sorfejtés négyzetes 
tagját már elhagyjuk. Tehát: 
r,<m = 2 ^ o (0 , . ) y;j0, q>) 
(<Poo\F(r, a)!фоо)=(<Pjia\F(r, a)!<p00)=t/(/-). (14) 
V(r, а) = 
Ezekkel az egyszerűsítésekkel a megoldandó egyenle' к : 
[ f + E20-V(r)]ipm(r) = 0 
[r2+e2-v(r)]haГ) - wjM\v{Г,*)|Фоо> 
(16) 
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Határfeltételek: 
(/>oo — síkhullám + kifutó gömbhullám 
Флл — kifutó gömbhullám. 
A két egyenlet szimultán megoldása r — esetben a szórási amplitúdót szolgáltatja: 
/Íxwh(-Q) - - Z / 4 л ( 2 / ' + 1)/(/Аг, / ' £ „ ) f d Q ' Y t J Q ' ) V ; M ( Q j . 
/ 2 7 + 1 Ä ^ 
•E r o(í2') (17) 
ahol 
l(lk,l'kg) = f M ^ O w W d r ' 
fi(k,r) és fi(ka,r) a homogén egyenletek megoldásai. 
és 
1 
W<'> = 4a 
A differenciális hatáskeresztmetszet: 
Ch 
r-rg 
a 
(18) 
<t(í2)O„-./M = -j- |/(Í2)|2 (19) 
''o 
A potenciál helyettesítésével a mátrix elem: 
{<Рш\ V(r, a) |ç>00> = w(r) YfM (Q) (20) 
és ( 7 | | a / | | 0 ) а redukált mátrix elem. Ezt behelyettesítve a szórási amplitúdó ki- , 
fejezésébe : 
<Poo~jm(ß) = - 2 il'~lYlm{Q) /4я(27' + 1 )J(lk, l'kg) -
/ 2 7 + 1 Imt 
•jY;m(ű)YJM(Q')YVg(Si)dQ' (21) 
1(1, к, Г, kg) = f Мкг')п(г'Шк0г')г'*Лг' (22) 
Mivel a végmag beállása tetszés szerinti lehet, a mérhető hatáskeresztmetszet fel-
írásánál M-re összegezni kell: 
«0 m 
=
 k
 |<7| |0)|2 Z 1 2 Ï ' - 1 / 2 T + T ( / M 7 - M |/'0)/(/Ar, Vkg)Yl_M(Q) (23) 
M ii' 
Tehát a hatáskeresztmetszet két tényezőből tevődik össze: az első a | ( 7 | ! a / | |0)|2 
redukált mátrix elem a mag gerjeszthetőségére jellemző paramétereket tartalmazza,, 
a másik a szórt neutronra vonatkozik és lényegében annak a szögeloszlását adja meg. 
•418 ÁDÁM A. 
Érdekes, hogy a |(/ | | a / | |0)j2 „gerjeszthetőségnek" egyszerű geometriai jelen-
tése is van, amelyet a j=2 kvadrupól deformáció speciális esetére mutatunk meg. 
a ar(q,x) = r o z ^ m q ) 
0 
függvény a magfelület egyenetlenségét, gömbszimmetriától való eltérését írja le. 
Ennek várható értéke 
<0| [ar(q, a)]210) 
pedig а magfelület diffuzitása, amelynek oka a magfelület fluktuációja az alapállapot-
ban. A diffuzitás a következő módon alakítható át: 
(0] \ar(q, a)|210) = 
< 0 | a 2 „ < | 0 > = У (0! oc2/1 |2m) (2m\ a2fl. |0) = ôtll,(Q\xip\2p)(2p\xfl,\0) 
m 
= V | < 2 0 ! < | O ) | ' = 4„- |<2|KI|O>|" 
Л0 
Ezért 
0 0 
A gömbfüggvényekre vonatkozó összeg kiszámítható: 
Ezért | < 2 | 1 0 > | ( 2 4 ) 
A gerjeszthetőséget leíró mátrix-elem tehát a magfelület relatív diffuzitásával arányos, 
pontosabban a relatív diffuzitás azon részével, amelyet a magfelület alapállapoti 
fluktuációja okoz. Az a tény, hogy a mag gerjeszthetősége ilyen egyszerű kapcsolat-
ban van a mag geometriai tulajdonságával, annak a következménye, hogy adiaba-
tikus közelítést alkalmaztunk. 
Az előzőekben vibrációs gerjesztésről beszéltünk. A számítás hasonlóan végez-
hető el rotációs nívó esetére. Eredményül azt kapjuk, hogy a (23) képlet továbbra is 
érvényes: a gerjesztési mátrix-elemet továbbra is a (24) képlet adja meg. Ezért 
(/?, i ï ) mérések nem alkalmasak annak eldöntésére, hogy egy 2 + -os nívó vibrációs 
vagy rotációs gerjesztése-e a magnak. A két eset közötti egyedüli különbség az, 
hogy (24) jobb oldalán fellépő relatív diffuzitást nem a magfelület vibrációja, hanem 
a mag rotációja okozza. Egy adott ß2 deformációs paraméterrel jellemzett magalakra 
a relatív diffuzitás egyszerű módon kiszámítható, mert alapállapotban a szimmetria-
tengely egyenlő valószínűséggel mutat minden irányba. így azt kapjuk, hogy 
<0| [ar(q, a)]2 [0) _ _5_ 
го ~ 4л P 
azaz 
|<2|!a2+[|0>|2 = ß2 (25) 
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Elektromágneses átmenetek esetén annak a valószínűsége, hogy az /, impulzus-
momentum kezdeti állapotból a mag az I f végállapotba a típusú (elektromos vagy 
mágneses) A-ad rendű átmenettel menjen át: 
,
ч
 8тг(А+1) k2k+1
 n , , t , ч  
t i
° > » = w + l )!!] 
ahol B(a, A; I, — l f ) a redukált átmeneti valószínűség. Egyszerű közelítő számítással 
/; = 0 esetre, elektromos átmenetre: 
B(J) = ß2j 
'3zeRi )2 
4тг J 
ahol ßj a deformációs paraméter. 
Mivel B(J) mérhető Coulomb-gerjesztéssel és elektronszórással, ezért az (и, n') 
mérésekből származó //-vei való összehasonlításra elég pontos értékek állnak ren-
delkezésre. 
A félreértések elkerülése végett megjegyezzük, hogy a rugalmatlan szórásra 
vonatkozó mérések célja nem a deformációs paraméter meghatározása. Ezek a mé-
rések ui. mindig pontatlanabb értéket szolgáltatnak a deformációs paraméterre, 
mint a közvetlenül elektromágneses kölcsönhatáson alapuló jelenségek. A kísér-
letek célja a reakciómechanizmus vizsgálata, amelynek egyik lépése a deformációs 
paraméterrel történő összevetés. 
3. §. A rugalmatlan szórás mérése 32S és 56Fe magokon 
A kísérleti feladat a vizsgált targeten szórt neutronok szögeloszlásának és 
energiaspektrumának meghatározása. A repülési idő spektrumokat négy neutron-
detektorral egyszerre négy szöghelyzetben mértük. A kísérleti elrendezés és a regiszt-
ráló-berendezés lényegében megegyezett azzal, amit а VI. 3. §-ban tárgyalt kísérlet-
nél alkalmaztunk. 
A gyorsító és a detektorok elhelyezése a 60. ábrán látható. A szcintillátorokat 
a direkt neutronoktól leárnyékoltuk 50 cm hosszúságú vassal, a gamma háttér 
ellen pedig körülvettük 2,5 cm vastagságú ólommal. Időfelbontásunk a repülési 
csúcs helyzetének elmászása miatt hosszú regisztiálási időre (1,5—1,6) m g sec volt. 
Ez három méter repülési távolságon 14 MeV energián ~5%-os energiafelbontást 
eredményez. A szögfelbontást nagyrészt az alfadetektor szabta meg: Ad = ± 8 ° * L 
repülési távolságot úgy kellett megválasztani, hogy az adott felbontás mellett a tar-
getről rugalmasan szórt 14 MeV energiájú és a rugalmatlanul szórt (14 — q) MeV 
energiájú neutronokat biztonsággal szétválaszthassuk. Ehhez vas esetében 4 méter, 
a kénnél pedig 2,5 méter repülési távolságot kellett biztosítani. 
Az alfadetektort a tricium-targettől a vasmérésnél 6 cm-re, a kén mérésénél 
10 cm-re helyeztük. Mindkét mérésnél az alfadetektort a szórótargetnek megfelelő 
alakú és méretű ablakkal bler.déztük. A szórótargetet a neutronforrástól 10 cm távol-
ságban helyeztük el. Lineáris méretei AloláHs/4 és Atotális/2 között voltak. Különösen 
a vas-mérésnél a nagy repülési távolság és a hatáskeresztmetszet kis értéke miatt 
fontos volt, hogy nagy szórótarget méreteket alkalmazzunk. Ezért a kétszeres szó-
rásra a kiértékelésnél korrekciót hajtottunk végre. 
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60. ábra. A t a r g e t és a d e t e k t o r o k helyzete 32S és 5 6 F e (n, n ' ) d i f fe renc iá l i s ha t á ske re sz tme t sze t 
mérésénél . <5 a d e u t é r i u m n y a l á b és a visszalököt t a - k szöge. <5; 30° а 3 2S mérésénél és <5 = 90° 
а
 S 6Fe méréséné l 
ÍWf 
щ > \ 
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int d/szkr 
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61. ábra. N é g y d e t e k t o r o s repülési i d ő s p e k t r o m é t e r b l o k k s é m á j a 
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A regisztráló berendezés blokksémája a 61. ábrán látható. Ez abban tér el 
attól, amit korábban használtunk, hogy itt már a III. 11. §-ban tárgyalt sokdetektoros 
rendszer elektronikus egységeit használtuk, nem utolsósorban azért, hogy tapasz-
talatokat szerezzünk és kipróbáljuk azokat. 
Az egyes neutron-detektorokból három-három, az alfadetektoiból pedig két 
jelet vezettünk ki : Egyet, az analóg jelet, amely közelítőleg arányos volt a meglökött 
proton energiájával, amplitúdó arányosan erősítettünk, egy másikat, mely az idő-
mérés céljait szolgálta, néhány m psec fölfutású, lOOmpsec hosszúságú digitális 
N Kj 
C V 5 
62. ábra. Repülés i i d ő s p e k t r u m 3 2S t a rge t esetében 
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jellé formáltuk. Tekintve, hogy mind az analógjelet, mind a digitális jeleket egy-egy 
közös „vagy" kapuval egyesítettük, a harmadik kivezetett detektorjelet pozíció-
kódolóba vezettük, ami biztosította az analizált jeleknek a detektorok szerinti 
szétválasztását. 
Az alfadetektor analóg jelét erősítés után differenciál diszkriminátorba vittük, 
amelyet a 3,5 MeV energiájú alfa impulzusok kapuzására állítottuk be. A kimenő-
jeleket szkélerrel számoltuk. Ez szolgálta a hatásfok megállapítását, illetve a moni-
torozást, másrészt ezeket a jeleket háttércsökkentés céljából a koincidencia fokozatba 
is bevezettük. A „vagy" kapuval egyesített digitális jelet, valamint az alfa digitális 
jelét az idő amplitúdó konverterbe vezettük. A konverter jeleket egy 512 csatornás 
analizátorban tároltuk, amely 4 db független 128 csatornás analizátorként működött. 
A pozíció kódolóból bevezetett kapujel gondoskodott arról, hogy az impulzusok 
a megfelelő szektorba tárolódjanak. 
csatorna. 
63. ábra. Repülési i d ő - s p e k t r u m 5 6 Fe e se t ében . 
A c súcs szélessége f é l m a g a s s á g b a n 2г=* 1,6 m u s e c 
A 62. ábrán egy tipikus repülési idő spektrumot mutatunk be 32S esetében, 
amely 52 óra regisztrálási időre vonatkozik. A 63. ábra egy vasra vonatkozó mérést 
tartalmaz, itt a regisztrálási idő 100—150 óra. A vas esetében a gamma csúcs nem 
látszik, mert az időskála nagy nyújtása miatt már kívül esik a legszélső csatornán. 
A kiértékelésnél feltételeztük, hogy a 32S 2,24 MeV-es és a 56Fe 0,845 MeV nívói 
ideális vibiációs állapotok. 
A numerikus számításokat a 32S-re először Saclayban végeztük el IBM 6060 
számológépen. Az optikai modell paramétereket egy keresőprogram alkalmazásával 
nyertük. A program neve SEEK, készítője Metkanoff [Мебб]. A csatornacsatolásos 
program neve JUPITOR—1, készítője Tamura [Ta67], A számított rugalmas hatás-
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keresztmetszet görbéket a kísérleti adatokkal együtt a 64. ábra, az (n, n') görbéket a 
65. ábra tartalmazza. 
Az elméleti görbék illesztése a kísérleti adatokhoz a következőképpen történt : 
1. A SEEK-program segítségével a kísérleti rugalmas szórási hatáskereszt-
metszet adatokhoz meghatároztuk az optikai potenciál paramétereket. 
A kapott paraméterek: 
V = 5 0 MeV av =0,564 f r0 = l ,25f 
W = 0,0 MeV aD =0,741 f r 0 = l , 2 5 f 
WD — 5,85 MeV ű s o = 0,547 Г r 0 = l , 2 5 f 
K s o = 1 5 , 7 MeV 
0 20 40 60 80 100 120 140 d'ctn 
64. ábra. Az 32S (я, nj r u g a l m a s szórás k ísér le t i a d a t a i 
és a s z á m í t o t t dif ferenciál is h a t á s k e r e s z t m e t s z e t - g ö r b é k 
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2. A J U P I T O R — 1 programhoz elkészítettük az adatkártyákat a 2,24 MeV 
nívóra a kísérletileg meghatározott hatáskeresztmetszet adatokból és a 
SEEK-programmal előállított optikai modell paraméterekből. A programot 
először az elektromágneses átmenetekből meghatározott ß2 = 0,23 értékkel 
fut tat tuk le. Az így nyert rugalmas szórási hatáskeresztmetszetek alacsonyab-
bak, mint a kísérleti értékek. Ez érthető, hiszen a rugalmatlan folyamatot 
kétszer vettük figyelembe: egyszer azáltal, hogy a csatornacsatolásos szá-
mítást alkalmaztuk és másodszor közvetlenül a potenciál imaginárius részén 
keiesztül, amely abszorpciónak felel meg. Ezért a potenciál imaginárius 
részének mélységét csökkentettük (64. ábra görbéi). 
3. A JUPITOR-programot a módosított potenciállal fut tat tuk különböző 
ß.2 értékek esetén. Az inelasztikus kísérleti pontokhoz ß2 = 0,4—0,5 értékkel 
65. ábra. Az 32S (n , n ' ) 2 ,24 M e V 1* n í v ó j á r a mér t a d a t o k 
és a számí to t t d i f f e renc iá l i s h a t á s k e r e s z t m e t s z e t - g ö r b é k 
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érhető el illesztés. Ekkor a rugalmas görbe is közelebb van a mérési pontok-
hoz, ill. a SEEK-programmal meghatározott eredeti illesztéshez. Végül is 
a legjobb illesztést a következő paramétereknél éltük el: 
V = 5 0 MeV av =0,567 f 
W = 0,0 MeV aD =0,741 f 
fVD— 4,0 MeV aso =0 ,650 f 
W s o = 8,3 MeV 
r„= 1,25 f 
r 0 = l , 2 5 f 
r „ = l , 2 5 f ß2 — 0,4—0,5 
A 65. ábrán a DWBA számítás eredményeit is feltüntettük. Ez a számítás ter-
mészetesen a nem módosított fVD=5,85 MeV potenciál adattal történt. Az össze-
hasonlításból kitűnik, hogy az állapotok közötti csatolás intenzív, a rugalmas és 
rugalmatlan szórás nem kezelhető egymástól függetlenül, a DWBA közelítés már 
nem kielégítő. 
A JUPITOR-programot Deák Ferenc írta át az Intézetünkben működő ICT 
számológép Fortran utasításainak megfelelően és némileg módosította, hogy a gép 
memóriájában elférjen. Ezáltal lehetőségünk nyílt a kiértékelést itthon megismételni, 
ami a Saclay futtatással azonos eredményre vezetett. 
A vas kiértékelése itthon történt az ICT számológépen. Először a mért rugalmas 
szögeloszlások illesztésével az optikai potenciál paramétereket kerestük meg a csa-
tornacsatolásos programmal. Az így kapott paraméterek: 
V =44,0 MeV а у =0,65 f r 0 = l , 2 5 f 
W — 0,0 MeV aD =0,47 f r 0 = l , 2 5 f 
WD= 9,0 MeV a s o = 0 , 4 7 f /o= l ,25 f 
E s o = 7,0 MeV 
Ezekkel az értékekkel futtattuk a rugalmatlan szórást is figyelembe vevő Tamura-
programot. Ekkor már csak ß2 változtatásával illesztettük a rugalmatlan szög-
eloszlást. Pontosabban, miután a számításban a gerjesztett kollektív nívó hatása 
automatikusan szerepel, nehogy e nívó hatását kétszer vegyük figyelembe, WD 
értékét csökkenteni kellett: И/, = 7,5 MeV értékre. A vasmérés kiértékelésénél 
nyert legjobb illesztések görbéit a 66. és 67. ábrák tartalmazzák. 
A 56Fe targeten Buck [Bu63] (p, p') mérést végzett. Az általa kapott deformációs 
paiaméter érték ugyancsak jól megegyezik az elektromágneses átmenetekből 
kapottakkal. Később csatornacsatolásos számításokat is végzett konstans deformáció 
feltételezésével és azt találta, hogy nincs lényeges különbség a vibrációs, illetve 
rotációs nívóra számolt rugalmatlanul szórt proton szögeloszlások között. 
Hasonló számításokat mi is végeztünk (я, n ) esetére és Buck-hoz hasonlóan 
lényegtelen különbséget kaptunk vibráció vagy rotáció esetére. Az általunk kapott 
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deformációs paraméter értékek [A71a] összehasonlítása az elektromágneses ál-
menetekből kapottakkal: 
E l e k t r o m á g n e s e s Mi m é r é s ü n k ,, , ? » i á t m e n e t b ő l 
3 2 S 
56
 Fe 
0,35 
0,23 
0,38 
0,23 
d ( mbarn/szterrod) 
1 ' I ' 1 1 I ' I 1 I ' I ' I 
200 A0° 60° вО" 100° 120° 1A0° 160" 
66. ábra. 5 6Fe (и, и') r u g a l m a s s zó rá s kí-
sér le t i a d a t o k és e lméle t i g ö r b e i l lesztése 
c s a t o r n a c s a t o l á s o s p r o g r a m segítségével 
ß = 0,29 
0.23 
/ 3 = o.w 
— г -
20 АО 60 80 100 120 IAO 160 ° J 
67. ábra. 5 6 F e (л, n) 0,845 2 + n í v ó j á r a mér t 
d i f fe renc iá l i s h a t á s k e r e s z t m e t s z e t a d a t o k 
és a s z á m í t o t t gö rbék c s a t o r n a c s a t o l á s o s 
p r o g r a m m a l 
Az I. táblázatban (n, n') és (p, p') mérésekből meghatározott ß2 deformáció para-
métereket tüntettünk fel. A táblázatot az irodalom alapján főleg [C164] és [St65] 
felhasználásával állítottuk össze. Összehasonlításképpen feltüntettük az EM át-
menetekből kapott ß2 értékeket is. A 6. oszlopban levő betű az (n, n), ill. (p , p') 
mérés kiértékelésének módjára utal: (D) DWBA, (C) csatornacsatolás. 
Összefoglalóan megállapíthatjuk, hogy a 2. §-ban ismertetett elmélet segítségé-
vel a mért szögeloszlások alakja kielégítően értelmezhető. A deformációs paraméter 
összhangban van az elektromágneses átmenetből ismert értékkel. Aláhúzzuk, 
hogy már a nagyságrendi egyezés is sokat mondana, hiszen a nukleon-nukleon 
kölcsönhatás rövid hatótávolsága miatt még az sem volt triviális, hogy a kollektív 
állapotokra jellemző paraméter egyáltalán megjelenik a neutronszórás leírásában 
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ilyen közvetlen módon. Hozzátesszük még, hogy a reakciómechanizmusra vonat-
kozó meggyőző bizonyítékot csak a periódusos rendszer egészére vonatkozó mérési 
sorozat analízise adhat. 
I I . T Á B L Á Z A T 
Mag Q MeV J, n 02 (и, л) 02 (P, P) D/C 
02 
E M 
UQ 4.43 2 + 0 . 8 2 D 0 .59 
2 4 M g 1.37 2* 0 . 6 2 D 0 . 6 6 
0 . 5 3 
С 
" A l 0.84 l / 2 + 0 . 2 3 D 0 . 1 8 
1.01 3/2 + 
" A I 2.21 7 /2 + 0 . 2 6 D 0 . 2 3 
28S i 1.78 2 + 0 . 4 3 D 0 . 4 0 
0 . 4 0 D 
3 i p 2.2 5 / 2 + 0 . 2 4 D 0 . 2 0 
32S 2.24 2* 0 . 4 0 D 0 . 3 8 
0 . 3 2 
" T i 0.99 2* 0.25 D 0 . 2 6 
0.26 С 
5 2Cr 1.3 2* 0 .21 0.20 D 0 . 2 3 
0 .20 
С 
0.19 
С 
06
 Fe 0.845 2* 0.24 С 0 . 2 3 
0.21 < С 
5 8 N i 1.46 2* 0 . 1 9 0.23 D 0 . 1 9 
0 . 2 2 D 
e 2 Ni 2.05 0 * 0.17 С 
0 2Ni 2.30 2* 0.23 С 
6 2 Ni 2.34 4* 0.28 С 0 . 2 0 
0 .23 
С 
0.22 
С 
0.20 
С 
0.20 
С 
"
4Ni 1.34 2* 0.23 С 0 . 1 9 
. 4 N j 2.28 0 + 0.17 С 
6 4 Ni 2.62 4* 0.23 С 
44
 Ni 2.89 2* 0.19 С 
6 4Zn 1.0 2+ 0 . 2 3 0.22 D 0 . 2 4 
0.23 
С 
0.24 
С 
" Z n 3.3 0 . 2 3 
1 1 4Cd 1.21 2* 0.17 С 
124Sn 1.13 2* 0 . 1 2 D 0 . 1 1 
Sb 1.1 2* 0 . 1 0 D 
VIII. Köszönetnyilvánítás 
Az a k u t a t ó m u n k a , a m e l y r ő l ebben a d i s s z e r t á c i ó b a n b e s z á m o l t a m , egy k u t a t ó c s o p o r t 
tevékenysége vol t t ö b b mint 10 év f o l y a m á n . Bá r a c sopo r t m indvég ig a szerző veze té se a l a t t 
do lgozo t t , és a z egész t evékenységben mind a k e z d e m é n y e z ő , mind a z i r ány í tó szerep a sze rző 
f e l ada ta vo l t , a z e r edményeke t t e rmésze tesen n e m t e k i n t h e t e m k i z á r ó l a g sa já t e r e d m é n y e i m n e k : 
közös e rő fesz í t é s , kollektív m u n k a közös e r e d m é n y e . Ezú ton k í v á n o m h á l á m a t k i fe jezn i m i n d -
a z o k n a k , a k i k n e k k ö z r e m ű k ö d é s e né lkü l ez a m u n k a n e m valósult v o l n a m e g : 
9* 
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Elsősorban Hraskó Péternek és Pállá Gabriellának, ak ikke l az első pe rc tő l kezdve k ö z ö s e n 
dolgoztunk. K i e m e l k e d ő sze repük volt a kollektíva m u n k á j á b a n és az elér t e r edményekben . 
Pállá Gabriella szerepe k ü l ö n ö s e n az urán a n o m á l i a t i sz tázásában vol t döntő , tőle szár -
mazik az a kérdésfelvetés , h o g y esetleg az egész e f f e k t u s a nem kie légí tő optikai mode l l 
analízisnek t u l a j d o n í t h a t ó , és ő h a j t o t t a végre a megfe l e lő optikai m o d e l l analízist. 
Quittner Pálnak, aki az (n, 2n ) koincidencia kísér le t előkészí tésében és l ebonyol í tásában 
oroszlánrészt vál la l t . 
Hason lóan Deák Ferencnek a z (n , n ' ) szóráskísér le tek vég reha j t á sában való f á r a d h a t a t l a n -
ságáért és e l s ő s o r b a n a T a m u r a - p r o g r a m a d a p t á l á s á é r t az ICT számológépre , amely egyedü l 
és kizárólag a z ő érdeme. 
Továbbá a c s o p o r t mindazon fizikus tagja inak, a k i k hosszabb vagy rövidebb ideig részt 
vettek a k ö z ö s m u n k á b a n , és egy vagy több e r e d m é n y b e n t á r s sze rzők . Elsősorban Jéki 
Lászlónak, Kecskeméti Józsefnek, Kiss Adómnak és Koncz Pálnak. 
Veress Imrének és c sopo r t j ának a neu t rongene rá to r k ivá ló üzemel te téséér t és több mechan i -
kus szerkesztési fe ladat m e g o l d á s á é r t , továbbá Pásztor Endrének a g y o r s í t ó csoport k o r á b b i 
vezetőjének. 
Szabó Lászlónak, Kozma Gyulának és Lohonyai Lászlónak, valamint a z egész Mérés technikai 
L a b o r a t ó r i u m n a k az e lek t ron ika i fe ladatok á tvá l l a l á sáé r t , a m é r ő r e n d s z e r fejlesztésében és 
üzemelte tésében végzett nagysze rű munká juké r t . 
A k u t a t ó k o n k ívü l számos m ű s z a k i és admin i sz t ra t ív beosztású k o l l é g á n a k is köszöne t te l 
tar tozom, a c s o p o r t b a n végzett o d a a d ó m u n k á j u k é r t , vagy a c sopor t ügyes-bajos ügyeinek 
szíves in tézéséér t . Itt e l sősorban Golen Károly és Fáthy Ferenené ko l l égáka t említeném. 
Végül is és n e m u to l sósorban it t is kifejezem h á l á m a t az e lhunyt Nagy Lászlónak, a k i 
nemcsak m i n t hivatali vezető, h a n e m elsősorban m i n t barát a köze lmúl t i g szakada t l anu l 
t ámogato t t . 
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Bevezetés 
A nukleon-nukleon kölcsönhatás vizsgálatából az np és pp szóráskísérletek ered-
ményeiből származott az a felismerés, hogy a nukleonok között ható erők töltés-
függetlenek. Ez azt jelenti, hogy az n—n rendszerben fellépő nukleáris kölcsönhatás 
egyenlő a p—p rendszerben megvalósulóval (töltésszimmetria) és ezen túl még az 
n—p rendszerben kialakuló kölcsönhatással is megegyezik. Természetesen ez akkor 
igaz, ha a protonok közötti Coulomb kölcsönhatás és a neutron—proton tömeg-
különbség elhanyagolható. Ilyen esetekben beszélhetünk általánosan nukleonról , és 
azt, hogy a nukleon neutron vagy proton töltésállapotban van a hozzárendelt izotóp-
spin kvantumszámmal fejezzük ki. Neut ronra í3 = ~ és protonra t3 = — \r. 
Ennek a gondolatmenetnek a során eljuthatunk odáig, hogy nemcsak az egyes 
nukleonokra alkalmazzuk a töltésfiiggetlenség feltevését, hanem bonyolul tabb nukleon 
rendszerekre, azaz az atommagok állapotaira is. Ha ugyanis a rendszer Hamilton 
operátora töltésfüggetlen, akkor itt is bevezethetjük az új kvantumszámot, definiálhat-
juk az illető állapot Tizospinjét , amely jelen esetben mozgásállandó lesz, és ugyan-
olyan fontos jellemzője az állapotnak, mint az impulzusmomentum kvantum-
szám. Az állapotot az izospin értékével (T) és annak harmadik komponensével 
T3 = — - — I jellemezhetjük. T3 az adot t mag minden állapotára azonos, a Tér ték 
N—Z 
pedig a mag alap és alacsonyan gerjesztett állapotaiban megegyezik a T3 = —-— 
értékkel. 
Adott Tértékhez a T3 operátornak 2 T + 1 különböző sajátértékű sajátfüggvénye 
tartozik. Ezek egy töltésmultiplett különböző állapotai, amelyek azonos tömegszám 
mellett különböző számú protont és neutront tartalmazó állapotok. A töltésmultiplet-
tekben található állapotok egymásnak izobár analóg állapotai. Egymásból neutron— 
proton cserével érhetők el. 
Az impulzusmomentum kvantumszám és a paritás a töltésmultiplett minden 
tagjára azonos. 
Ha a Coulomb energia hatásától eltekintünk, és a neutron—proton tömegkülönb-
séget is elhanyagoljuk, akkor az izobár multiplettek tagjai t azonos energiáknál kell, 
hogy megtaláljuk. Ez valósul meg a könnyű magok tartományában. A magerők 
töltésfüggetlenségének szép bizonyítékai az itt talált töltésmultiplettek. (PL "Be 6 , 
X
«B5 és X°C4 vagy X*C8, x | N 7 és 1 X 0 6 . ) 
* K a n d i d á t u s i Ér tekezés . Érkezet t 1972. á p r . 15. 
t Fizikai F o l y ó i r a t X X / 5 
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A nehezebb tömegszámú magok tartományában a rendszám növekedésnek meg-
felelően a Coulomb energia erősen növekszik. Az J > 5 0 tömegszám értéknél már 
10 MeV energia eltolódás is felléphet az izobár multiplett tagjai között . így egy 
alap, vagy alacsonyan fekvő szülő állapotnak megfelelő izobár analóg állapot már 
a részecskebomlási küszöb fölé, a nem kötött á l lapotok tartományába esik. Nem 
várták tehát, hogy ezeket az állapotokat valamilyen módon megtalálják, kiválaszt-
hassák a mellettük levő sok nívó tengeréből. Ilyen gerjesztési energiáknál a nehéz 
magok tar tományában a nívósürűség már olyan nagy, hogy ott egy nívó meg-
találására a szomszédos nívóktól való elválasztására, hogy külön tanulmányozhas-
suk, nincs esély. Illetve 1961-ig az ilyen megfontolások alapján nem is várták, hogy 
izobár analóg ál lapotokat megtaláljanak A > 4 0 esetén. Ekkor fedezte fel ugyanis 
Anderson és Wong [1] a 51V magon mért (p, rí) reakciónál azt, hogy bár a kijövő 
neutronok energia eloszlása általában a statisztikus elméletnek engedelmeskedik a 
bombázó proton energia és a magon belüli gerjesztési energia függvényében, de egy 
bizonyos proton energiánál, egy jól meghatározott gerjesztési energiának megfelelő 
neutronok száma élesen megnő. A jelenség magyarázatára csak azt a feltevést le-
hetett elfogadni, hogy ezek a neutronok a magot a targetmag alapállapotának meg-
felelő, egyszerű szerkezetű analóg állapotban hagyták vissza. Azaz a magban éppen 
egy neutron—proton csere történt. 
A (p, rí) reakciókban az izobár analóg állapot mint végállapot jelent meg. To-
vábbi (p, rí) reakció vizsgálatok során az izobár ana lóg állapotot gerjeszteni tudták 
közbenső magban is [2]. A (p,p) és (p,p') szóráskísérletekben mint rezonanciák 
jelentek meg a közbenső magban gerjesztett analóg állapotok, és ezek már a kon-
t inuumban fekvő szórásállapotok a vizsgált tömegszám tartományban (A ~ 90, ~ 140), 
a megnövekedett Cou lomb energia különbség miatt. Ennek megfelelően, ezeket izo-
bár analóg rezonanciáknak (IAR) nevezzük. 
A 60-as évek során egyre több kutató foglalkozott izobár analóg állapotok, 
illetve rezonanciák keresésével, hogy tulajdonságaikat megismerjék. Ezzel párhuza-
mosan indult fejlődésnek az elmélet is. Szükségessé vált a tapasztalatok rendszere-
zése és kvantitatív analízise. 
A (p, n) reakcióban fellépő jelenségek leírására [3] Lane egy új tagot vezetett 
be az optikai modell potenciálba. A Vx(t-T) tényező, amely a bombázó nukleon 
(?) és a mag ( T ) izotópspin operátorát tartalmazza, magyarázatot tud adni a (p , rí) 
típusú ún. kvázielasztikus szórásra. 
Ha a Lane féle izotópspin függő kölcsönhatást explicit módon figyelembe vesz-
szük a Hamilton operátorban, akkor a probléma normál Schrödinger egyenlete 
helyett csatolt differenciál egyenletekre jutunk. Ez a csatorna csatolt modell, amely-
ben a proton és neutron csatorna szoros kapcsolata tükröződik. A (p, p) szórásban 
észlelt analóg rezonanciák helyét és alakját kielégítően adja vissza. T ö b b csatorna 
csatolódását figyelembe vevő számítások a (p,p') folyamatokról is számot tud-
nak adni. 
Robson kidolgozott egy olyan elméletet [4] amely a magreakciók R-mátrix 
elméletén alapult és figyelembe vette, ha nem is explicit módon, a (?• T)-vel arányos 
kölcsönhatást. Ezzel nagyon szép sikereket ért el, a (p, p) és (p, n) mérésekben talált 
analóg rezonanciák alakjának és helyének kiszámításában. Az elmélet értékelése 
szempontjából igen fontos az, hogy a gerjesztési görbékben talált rezonanciák aszim-
metrikus alakját is reprodukálni tudta. Az analóg rezonanciáknak ti. igen jellegze-
tes vonása ez az aszimmetrikus alak. A Robson féle elmélet magyarázni tudja egyúttal 
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azt a meglepő tényt is, hogy miért tudjuk az IAR- t önálló rezonanciaként észlelni 
olyan gerjesztési energia tar tományban, ahol többszáz szomszédos rezonancia jelen-
léte miatt folytonos gerjesztési görbét várnánk. Pontos képet ad arról a feltevésről, 
hogy az izotópspin bizonyos mértékig jó kvantumszámnak tekinthető, mert ez a k a -
dályozza meg, hogy az izobár analóg állapot, amely T> izospin értékű, elkeveredjen 
a szomszédos ún. „há t té r" állapotok sokaságában, amelyek viszont 7< izospin ér-
tékkel rendelkeznek ( T > = 7< + l). Ez a kitüntető tulajdonság teszi lehetővé szá-
munkra, hogy ezeket az állapotokat a háttér ál lapotok tengerében mint önálló rezo-
nanciákat megtaláljuk. 
Néhány szerző az analóg állapotokat a kont inuumba ágyazott héjmodell álla-
potoknak képzeli [5], ami sokszor bonyolult feladatokra vezet, és a probléma egyenes 
úton nem oldható meg, mint pl. a kontinuum ál lapotok diagonalizációja. Az ilyen-
fajta tárgyalások a Bloch-féle reakcióelmélet [6] nehézségeivel, illetve megszorításai-
val küzdenek. 
A Feshbach-féle elmélet [7, 8] a „doorway" ál lapot feltételezéssel, szintén alkal-
masnak bizonyult az izobár analóg állapotok leírására. Itt a tér két részre bontva 
szerepel. Az egyik, a nyitott csatorna altér, amelyben a szórásállapot szerepel, a 
másik zárt csatorna, a bonyolult közbenső állapotok altere. A két rendszer közötti 
közlekedés a kétrészecske kölcsönhatás tulajdonságai miatt csak az ún. „doorway" 
állapoton keresztül lehetséges. A doorway állapotot a konfigurációk bonyolultság 
szerinti hierarchiájában az egyrészecske állapotok után következően kétrészecske 
egy lyukat tartalmazó állapotnak képzeljük el. Az izobár analóg állapotokat ill. 
rezonanciákat szemléletesen jelenleg is ezen elmélet alapján az egyrészecske gerjesztés-
ből adódó konfiguráció mellett ilyen „doorway" szerkezettel komplikált állapotnak 
tételezzük fel. 
Jelen dolgozatnak nem célja, hogy az izobár analóg rezonanciák elméleteit is-
mertesse, inkább csak az áttekintés kedvéért említettük meg röviden a fontosabb 
elmélet típusokat. 
Az izobár analóg rezonanciák elméletét érintő kérdések csak olyan mértékben 
szerepelnek majd a dolgozatban, amennyire azok szükségesek a kísérleti eredmények 
értelmezéséhez. 
Eddig az IAR protonnal vagy neutronnal való elbomlásáról beszéltünk. Igen 
lényeges azonban az a tény, hogy az izobár analóg rezonanciák megjelentek a (p, y) 
reakciók gerjesztési görbéiben is [9, 10], ami további nagy területet nyitott meg a kuta-
tás számára. Az izobár analóg állapotok, ill. rezonanciák y bomlásának tanulmányo-
zása újabb tapasztalatokkal bővíti ismereteinket, lényeges magszerkezeti információ-
kat adhat az esetek nagy többségében, és ez nemcsak a nehéz magokban talált analóg 
állapotokra igaz. A könnyű magokban, a töltésmultiplettekbe tar tozó állapotok y 
bomlásait sokat vizsgálták, és sok érdekes következtetést vontak le az ottani kísér-
letekből mind a magszerkezet, mind az elektromágneses átmenetek tulajdonságait 
illetően. A nehezebb magokban észlelt elektromágneses átmenetek értelmezése nehéz 
a p vagy még az s—d héjbeli magokkal szemben is. A konfigurációk bonyolultsága, 
a nívósűrűség megnövekedése mind olyan tényezők, amelyek megnehezítik az elektro-
mágneses átmenetek áttekintését a nehezebb magok tartományában. Ezzel szemben 
az izobár analóg állapotok, amelyek lényegükben egyszerű szerkezetűek és ismert 
konfigurációjúak, igen nagy segítséget nyújtanak a közepes és nehezebb magok elektro-
mágneses átmeneteinek tanulmányozásában. 
Annak ellenére, hogy számos ilyen típusú mérést végeztek, köztük a dolgozat 
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szerzője és munkatársai , még mindig kevés a kísérleti adat ahhoz , hogy teljesen vilá-
gos képünk legyen a kü lönböző magtar tományokban talált i zobár analóg á l lapotok у 
bomlásáról. 
Egyik ilyen nyitott kérdés még jelenleg is annak a speciális Ml-á tmene tnek a 
létezése, amely az analóg ál lapotból a mag egy alacsonyan fekvő, ugyanolyan spinű, 
paritású, csak izospinben különböző, k ö t ö t t gerjesztett á l lapotára vezet. A z s—d 
héjban ez az átmenet m a j d n e m minden ese tben igen erős, m íg a z / 7 / 2 héj elején több 
nagyságrend tiltást észleltünk saját mérésekben [11] is, és ta lá l tunk a hasonló tárgyú 
dolgozatokban is [12]. Ezzel szemben a 2 p 3 / 2 héj elején a 5 9 Cu magban ismét erősen 
jelentkezett ez az Ml á tmenet . 
A dolgozatnak a t émá ja az izobár a n a l ó g állapotok у bomlásának vizsgálata 
a z / 7 / 2 és a p3/2 héjban t a lá lha tó néhány m a g o n . Ennek az M l átmenetnek a visel-
kedését magyarázzuk a kísérleti adatok a l ap ján felállított kvalitatív képpel , amely 
úgy tűnik elméletileg is alátámasztható, és héjmodell számításokkal reprodukálni 
lehet [13]. 
Először rövid áttekintést szeretnénk a d n i az elektromágneses á tmenetek általá-
nos tulajdonságairól , majd bővebben tárgyalni az izotópspin szerepét az elektromág-
neses átmenetekben. Ezután a szülő-analóg-antianalóg á l lapotok szerkezetét, az analóg 
állapotok у bomlását és az ebből levonható magszerkezeti és magspektroszkópiai 
következtetéseket tárgyaljuk. 
Az s — d héjban erősen jelentkező speciális Ml á tmenetek vizsgálatát kiterjesz-
tettük az f7/2, 2p3/2 hé jakra . A 44Ca, 4 8Ti és 58Ni magokon tanulmányoztuk (p, y) 
reakciókban gerjesztett ana lóg állapotok у bomlását. Ezeket a méréseket és a belőlük 
levonható következtetéseket ismertetjük a dolgozat másod ik felében. 
Végül mérési eredményeink felhasználásával összefoglaljuk az Ml átmenetekre 
vonatkozó ismereteinket. 
I. Izobár analóg állapotok elektromágneses tulajdonságai 
A. Elektromágneses átmenetek 
Az átmeneti erősség 
Ha az a tommag egy „ a " kezdeti á l lapotból „b" végállapotba elektromágneses 
átmenettel j u t el, akkor az átmenet erősségével arányos szélesség kifejezését az alábbi 
összefüggés ad ja meg: 
ry(L) = 8 n k 2 I{JbMb ! Tb T3bI H(L, M) I Ja Ma ; Ta T3a)|2, (1.1) 
м , м
ь 
ahol a kölcsönhatási o p e r á t o r : 
H(L, M)=íLjN(r).A*LM(kr) dx. (1.2) 
Alm az elektromágneses tér vektor potenciál ja , jN(r) az áramsűrűség, amelynek rész-
letes a l ak j á r a még visszatérünk, к az Ey energiájú foton hullámszáma, Ey/hc, L az 
átmenet multipolaritása. 
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Az átmenetek erősségének kiszámításához legfontosabb, az (I. 1) összefüggés-
ben a mátrixelem radiális integráljának ismerete. Ez nem könnyű feladat, mert 
ehhez szükséges lenne a kezdő és végállapoti konfiguráció hullámfüggvényeinek 
pontos ismerete. Enélkül csak feltevésekre támaszkodhatunk, és modellek alapján 
határozzuk meg az átmeneti valószínűséget. A legismertebb ilyen közelítés az á tme-
netek erősségére a Weisskopf-féle becslés, amely az extrém egyrészecske modellen 
alapul [14]. Eszerint az elektromos átmenetek úgy jönnek létre, hogy egy pro ton 
mozog egy végtelen, töltés és spin nélküli potenciál gödörben, és a proton impulzus-
momentumának az átmenetben való megváltozása éppen L a multipolaritás. 
г
= тшмЪть) т Ы (L3a) 
ahol w=kc. 
Mágneses átmenetekre bonyolultabb a helyzet a nukleonok mágneses momen-
tumai miatt. Ezt durván figyelembe véve kapjuk a mágneses átmenetekre érvényes 
összefüggést : 
_ . . . . . 2 0 ( L + 1 ) f 3 Y V í h . 
r
^
M L ) =
 L[(2L+l)V.f [ j + L ] J (L3b> 
Az (E 3a) és (E 3b) összefüggésekben kifejezett szélességeket nevezzük az illető át-
menetek Weisskopf becsléseinek. A kísérletekben mért sugárzási szélességeket rend-
szerint ezekhez az egyrészecske becslésekhez viszonyítva ad ják meg; azaz a 
/ / (mér t ) / / / (Weis skopf ) mennyiséget [15]. A mért és az előre számított szélességek 
viszonya jellemző az átmenetben ténylegesen résztvevő konfigurációkra. Ha a mért 
szélesség nem tér el nagyon a Weisskopf becsléstől, akkor a feltevés szerint az á tmenet 
egyrészecske átmenetnek tekinthető. 
Sok esetben eltérést tapasztalunk az egyszerű képtől, mint pl. a kollektív ger-
jesztésekben felgyorsult E2 átmenetek esetén, amelyek erőssége nem egy esetben a 
Weisskopf egységek százszorosát is meghaladja, vagy ellenkezőleg vannak átmenetek, 
ahol az erősség több nagyságrenddel az egyrészecske becslés alatt marad. Ilyenkor az 
elektromágneses átmenetek erősségét a jelenségnek megfelelő elméletből kell ki-
számítanunk az említett esetekben például a kollektív modell alapján, vagy az igen 
gyenge átmeneteknél pl. konfiguráció keveredést tartalmazó héjmodell számításból. 
Ha sikerül megtalálnunk a megfelelő képet, ill. modellt az átmenet leírására, akko r 
az átmenet jellegzetességeit reprodukálni tudjuk, és lényegének megértéséhez köze-
lebb kerülünk. A modell számítások nem elégszenek meg azzal, hogy az atommagok 
gerjesztett állapotainak energia értékeit reprodukálják, hanem ezentúl az átmene-
tek erősségeit is kiszámítják. A mérési adatokkal összehasonlított értékek megerősí-
tik vagy elvetik a modellben feltételezett konfigurációkat. 
Kiválasztási szabályok 
Ha az elektromágneses állapot igen gyenge, vagy egyáltalán nem létezik, azt 
nem minden esetben a konfigurációk bonyolultsága okozza. Gyakran valamilyen ki-
választási szabály tiltja meg az átmenetet. 
1. Az átmenet multipolaritása, vagyis а у sugárzás által elvitt impulzusmomen-
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tum J-, impulzusmomentumú kezdeti állapot és J f impulzusmomentuméi végállapot 
esetén az alábbi vektor egyenlőtlenségnek tesz eleget: 
2. Az átmenet során az impulzusnyomaték megmaradásán kíviil a paritásnak 
is meg kell maradnia természetesen, és így a kezdeti és végállapot paritása dönti el az 
átmenet elektromos vagy mágneses jellegét. 
3. Az elektromágneses átmenet a magban csak olyan kezdeti és végállapot kö-
zött mehet végbe, amelyekre teljesül az, hogy a pályamomentum megváltozása az 
átmenet során egységnyi / / ± 1 . Ha ez nem teljesül, akkor / tiltott átmenetről 
beszélünk. 
4. Az elektromágneses átmenetekre érvényesek ezenkívül még izotópspin ki-
választási szabályok, amelyeket a következő fejezetben részletesen fogunk tárgyalni. 
A mag áramsűrűség vektorát az alábbi összefüggés adja meg, ha feltételezzük, 
hogy az a nukleonok mozgásából és spinjéből adódik [16]: 
ahol a p és n index protonokat , illetve neutronokat jelöl, p a megfelelő részecskék 
impulzusa, a a spinje, a mágneses nyomatékok (p) magmagnetonokban 
vannak megadva. 
Ahhoz, hogy a kölcsönhatás izospin sajátságait megkeressük, ezt az összefüg-
gést izospin formalizmusban kell felírnunk a fenti alak helyett. A r3 operátor + 1 
sajátértéke neutronoknak felel meg, míg a — l sajátérték protonokat jelöl. Ennek 
segítségével a jN(r) vektor alapvetően két részre válik szét. Az egyik részt izovektor 
résznek nevezzük, (j(N1}), amely a r3-tól lineárisan függ. A másik részében a kifejezés-
nek а т3 operátor nem lép fel, ez az izoskalár rész (jjy0)). 
A kétféle típusú áramsűrűség vektort í r juk be az (1. 2) összefüggésbe és ezzel a 
kölcsönhatási operátorunk is két tagra bon tha tó : 
| J , - J , | i j i + j f l - (1.4) 
B. Az izospin szerepe az elektromágneses átmenetekben 
eh I 
— VX<7„ú(r-r„) , (1.5) 
a kölcsönhatás izoskalár része, és 
az izovektor rész. 
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így az (I. l)-ben szereplő mátrix elemünk: 
( Л mb ; tg t3bI h0 + hx \ja ma ; ta t3a) 
alakú lesz. 
Ennek t3 függésére alkalmazva a Wigner—Eekart teoremát, azt kapjuk, hogy: 
Itt a redukált mátrixelemek nem az impulzusmomentum függésre vonatkoznak, 
hanem az izospin függésre. 
Az (I. 6) összefüggésből világosan látszik, hogy az átmenetet egy izoskalár és 
egy izovektor kölcsönhatás hozza létre. A Wigner együtthatókból pedig leolvas-
hatók az elektromágneses átmenetekre vonatkozó izotópspin kiválasztási szabályok. 
1. Elektromágneses átmenet csak olyan állapotok között lehetséges, amelyekre: 
(A at= 0 átmenetet létrehozhatja a kölcsönhatás izoskalár és izovektor része is, 
míg a d 7 = ± l átmenetekért az izovektor rész felelős.) 
2. A konjugált magokban fellépő egyező típusú, /4 7 = ± 1 átmenetek, minden 
tulajdonságukban meg kell hogy egyezzenek. 
(Konjugált magoknak nevezzük azokat a magokat, amelyeknek a tömegszáma 
azonos, csak a t3 értékük előjele ellentétes.) 
A fenti két kiválasztási szabály nem a kölcsönhatás belső természetéből fakadt, 
hanem az izospin geometriájából, az együtthatók algebrai kifejezéseiből. Ha a köl-
csönhatás konkrét szerkezetét vizsgáljuk adott átmenetek esetén, abból további 
törvényszerűségek vonhatók le. Az El átmenetek tanulmányozásából az adódik, 
hogy ilyen esetekben a kölcsönhatás izoskalár mátrixeleme zérus, mert a tömegközép-
pont mozgásának impulzus operátora szerepel egymásra ortogonális állapotok kö-
zött. Tehát az El átmeneteket pusztán az izovektor kölcsönhatás okozza. Ebből 
újabb két fontos szabály következik. 
3. El átmenetek konjugált magokban egyenlő erősségűek, tekintet nélkül arra, 
hogy A 7 = 0 vagy A 7 = ± 1. 
4. A /4 7 = 0 , El átmenet a 7 3 = 0 típusú magokban tiltott. (Ilyen magokban ti. 
a /4 7 = 0 átmenetek esetén az izovektor járulék zérus, amint ez az izovektor rész 
Wigner együtthatójából leolvasható [16].) 
A mágneses átmenetekre vonatkozó szabályok [17], sokkal közelítőbb jelle-
gűek, mint az elektromosak. Azon a tényen alapulnak, hogy a mágneses átmenetekre 
az izoskalár és izovektor operátorok nagyságrendben különböznek. Az izoskalár 
komponens egy nagyságrenddel kisebb, mint az izovektor rész, és így az esetek több-
ségében elhanyagolható. 
5. Konjugált magokban a .47=0, M l átmenetek várhatóan azonos erősségűek, 
kb. egy kettes faktoron belül, ha az átmenetek erőssége az átlagos erősséget eléri 
(1.6) 
/47=0, ± 1, at3 = 0. 
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vagy erősebb. Ilyenkor ugyanis biztosan igaz az, hogy az izovektor rész dominál. 
(Az átlagos erősség az 5 ^ A ^ 4 0 magtartományra vonatkozóan 0,38 Weisskopf 
egység [18].) 
6. A AT= 0, M l átmenetek a T3 = 0 típusú magokban kb. 100-as faktorral 
gyengébbnek várhatók, mint az átlagos erősség. 
Az 5. és 6.-hoz hasonló szabályok nyerhetők a magasabb multipolaritású mág-
neses átmenetekre is, ha a kölcsönhatás részletes alakját vizsgáljuk. 
Végezetül meg kell jegyeznünk, hogy az itt felsorolt izotópspin kiválasztási 
szabályok leszármaztatásánál végig feltételeztük, hogy az izotópspin jó kvantum-
szám. A szabályok egyrészének teljesüléséhez nem szükséges a töltésfüggetlenség 
feltételezése, elég, ha a töltésszimmetria kielégül. Ezeket az elveket eddig főként a 
könnyű magokra alkalmazták, ott keresték a példákat teljesülésükre is, és az A >40-es 
tömegszám tartományig általánosan elfogadott eligazító szerepet játszottak a magok 
elektromágneses átmeneteinek osztályozásában. Várhatjuk, hogy az izobár analóg 
állapotok y bomlása során hasznosnak és alkalmazhatónak bizonyulnak a fenti 
szabályok a nehezebb magok körében is. 
C. Szülő — Analóg — Antianalóg állapotok 
Az izotópspin kvantumszám és az izospin keveredés 
Az előbbi tárgyalás során az elektromágneses átmenetekre vonatkozó izotóp-
spin kiválasztási szabályok levezetésénél feltételeztük, hogy az állapotok tiszta izo-
spinnel rendelkeznek, most vegyük figyelembe azt a lehetőséget, hogy izospin ke-
veredés is történhet bizonyos esetekben, és ez megváltoztatja az eddig egyszerű képet. 
Ha a nukleonok között ható erők szigorúan véve töltésfüggetlenek volnának, annak 
három egymástól független következménye lenne [19]: 
1. Az izobár multiplettek energia szerinti degeneráltsága pontosan teljesülne. 
2. Az összes stacionárius állapotok izospinje teljesen tiszta lenne. 
3. Az izobár multiplett tagjainak tér és spin koordinátákat tartalmazó hullám-
függvényei egymásnak teljesen megfelelőek lennének. (Ez az izospinre vonat-
kozó ún. dinamikus érvényességi tétel.) 
Az 1. következmény érvényét elronthatja bármely tér és spin koordinátától 
nem függő hatás, amely viszont töltésfüggő. Ilyen a neutron—proton tömegkülönb-
ség. Ennek figyelembevétele főleg a stabil magok tömegértékeinek vizsgálatában 
fontos. 
Egy mag izospin operátora definíció szerint: 
T = 2 t 0 ) 
i = 1 
és egy tiszta izospinű állapotra Ф(Т, MT) az alábbi egyenletek érvényesek: 
ahol MT 
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kvantumszám, ha az izospin operátor négyzete kommutál a teljes Hamilton operá-
torral. 
Ha a Hamilton operátort két részre tudjuk bontani, úgy hogy 
H = Hg + Hj-
ahol H0 kommutál a 7"2-el, de HT nem, továbbá HT elég kicsi ahhoz, hogy a per-
turbáció számítás érvényben legyen, akkor az izospin keveredés a következőképpen 
fogalmazható meg. Izospin keveredésről akkor beszélünk, ha a HT operátornak van-
nak nem zérus, izospinben „oíf-diagonális" mátrix elemei olyan állapotok között, 
amelyek energiában közel fekszenek egymáshoz. 
A töltésfüggetlenség harmadik következménye lenne az izospin dinamikus ér-
vényessége. Ez azokra az összefüggésekre vonatkozik, amelyek egy izobár multiplett 
tagjai közötti kapcsolatot írják le. Izospin növelő és csökkentő operátorok beveze-
tésével felírhatjuk, hogy hogyan érhetjük el az izobár multiplett állapotait egy-
másból. 
T± Ф(Т, MT) = \'T+ Mt)(T±MY+~\) Ф(Т, Mt± 1). (1.8) 
Ennek az összefüggésnek teljesülése a valódi magállapotokra az izospin kvantum-
szám dinamikus érvényességének mértéke. Előfordulhat azonban, hogy bár az álla-
potok tiszták izospinben, de az (I. 8) nem teljesül, mert a / / r - n a k izospinben diago-
nális mátrix elemei erősen függenek T3-tói [20]. A fordí tot t eset számunkra érde-
kesebb. А (I. 8) összefüggés teljesülhet olyan állapotok között, amelyekre az izo-
spin kevert. А T_ Ф(М
Т
) és Ф(М
Т
— 1) állapotokra nagy az „átfedés", és ez külö-
nösen az analóg állapotok vizsgálatánál jelentős. 
A Coulomb kölcsönhatás létében kell keresnünk annak fő okát, hogy az izo-
spin kvantumszám nem tökéletes. Alakjából is világosan látszik, hogy megsérti a 
töltésinvarianciát: 
Y c = 1 - T Í « ) ( 1 - T Í ' > ) f . (1.9) 
4
 ' i j 
Ez a kölcsönhatás há rom részre bontható. Lesz egy izoskalár része, amely nem függ 
x3-tól, egy izovektor része, amely r 3 -ban lineáris és egy izotenzor része. 
Az izospin keveredést a magokban különféle járulékok hozzák létre. Ha a 
vizsgált magot úgy tekintjük, hogy egy törzsből (csupa zárt héj) és azon kívül elhe-
lyezkedő nukleonokból áll, akkor megvizsgálhatjuk: 
1. magának a törzsnek a járulékát az izospin keveredésben, 
2. a törzsön kívüli nukleonok egymás közötti kölcsönhatásából eredő részt, 
3. a törzs és a ra j ta kívül elhelyezkedő nukleonok Coulomb kölcsönhatásából 
származó járulékot. 
Ha egy héjmodellen alapuló becslést végzünk, akkor a törzs járulékára, a könnyű 
magok tartományában A ^ 2 0 azt kapjuk, hogy az izospin keveredés itt mindenütt 
0,5%-on alul van. 
A törzsön kívüli nukleonokból származó izospin tisztátalanságot nehezebb meg-
becsülni, mert a zárt héjak a különböző tömegszám tartományokban is hasonlóan 
viselkednek, de az egyes nukleonok a különböző héjmodell állapotokban nagyon 
eltérően. A számításokból kiderült, hogy a törzsön kívüli részecskék olyan gerjesz-
tései, amikor a radiális kvantumszám változik, nagyságrenddel nagyobb izospin 
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keveredést okozhatnak, mint magának a törzsnek a járuléka az izospin kevere-
désben. 
A 3. pont megvizsgálására tárgyaljuk most egy törzsön kívül elhelyezkedő nuk-
leon gerjesztéseit, és tegyük fel, hogy a törzs az R töltéssugáron belül egyenletesen 
töltött . Akkor az /'-edik részecskére ható Coulomb kölcsönhatás a lak ja : 
3 
2 2 R2 
ha r, < R, 
es (MO) 
ry 2 
Vc(i) = T / y O - Ä ha rr-R. 
Az izotenzor részt itt már elhanyagoltuk. Harmonikus oszcillátor hullámfüggvé-
nyekkel meg lehet mutatni, hogy az rt>-R részből származó kölcsönhatás, tehát a 
magon kívüli tar tomány járuléka a nukleáris mátrixelemekhez, csak néhány száza-
léka a mag belsejéből adódónak. Hogy a törzs izospin tisztátalansága vagy a törzs 
és a rajta kívül levő nukleonok kölcsönhatásából származó keveredés a nagyobb, azt 
a konkrét esetek határozzák meg [21]. 
Várható, hogy pl. egy T = 0 izospinü állapothoz a Coulomb kölcsönhatás izo-
vektor része hozzákever egy T= 1 komponenst. A perturbáció jellege miatt az álla-
pot j és / értéke nem változik meg, csak a radiális kvantumszám. A megváltozás, 
zérus vagy egységnyi. A keveiedés mértéke a perturbáció számítás szerint az energia 
nevezővel fordítva arányos. Minél távolabb van egymástól energiában a kérdéses 
állapot a másik T értéket képviselő állapottól, annál kisebb a keveredés mértéke. Alap-
állapot esetén ez egészen elhanyagolható lehet. Magasabb gerjesztési energiájú álla-
pot esetén nagyobb valószínűséggel fekszenek a közelben olyan állapotok, amelyek 
izospin keveredést okozhatnak. 
Az izospin keveredés mértéke egy ,,a" gerjesztett állapotban: 
2 M 
. [ea-e,\ 
ahol Ea a vizsgált állapot energiája, és £, gerjesztési energiáknál vannak a másik 
izospint hordozó „szennyező" állapotok. 
Izospin keveredés hatása y átmenetekre 
Az izospin keveredés hatására az E l , illetve M l átmenetekre vonatkozó kivá-
lasztási szabályok módosulnak. Előfordulhat, hogy az átmeneti mátrixelem sokkal 
nagyobb a keveredő állapotra, mint az eredetileg vizsgált állapot esetében. Például 
az El átmenetekre igen jelentős változást okozhat az, ha a gerjesztett állapot ke-
vertségét a közelben levő El óriás rezonancia okozza. Az 1 6 0 magban például a 
7 -12 MeV gerjesztett állapot / " = 1 - , Г = 0 bomlása az alapra / " = 0 + , T= 0; E l 
sugárzással történik és a gerjesztett állapotba T = 1 komponensek keverednek. Erre 
az El átmenetre a mátrixelem a következő alakba írható a már említett jelölé-
sekkel : 
Mab(E\) = = (i-") 
i F a 
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Más típusú átmenetekre hasonlóan fogalmazható meg a Coulomb kölcsönhatás 
szerepe. Kivételt képeznek az Ml átmenetek, mivel az Ml átmenet operátora nem 
függ radiális kvantumszámtól. Az izospin keveredést ilyen esetben főleg az azonos 
konfigurációk járuléka okozza. A két keveredő konfiguráció csak izospin értékében 
különbözik. Ha ezek egymástól elég távol vannak, akkor a nagy energia nevező 
megakadályozza a keveredést. Ez könnyű magoknál, alacsony gerjesztési energiákra 
teljesül is. 
T— T keveredés 
Eddig arról volt szó, hogy adott állapot esetén kétféle Térték keveredett, ami 
bizonyos esetekben együtt járt a különböző radiális kvantumszámok keveredésével 
is. A töltésfüggő erőknek lehet olyan hatása is, amely az azonos Tér tékű állapotokat 
keveri össze, a T3 értéktől függően. H a egy zárt N—Z törzsön kívüli egy nukleont 
vizsgálunk, összehasonlíthatjuk a T3 = + - és T3 = — - magban létrejött átme-
neteket. A 3. kiválasztási szabály szerint az El átmenetek azonos erősségűek a két 
magban, ha az állapotok izospinje tiszta. Ezzel szemben viszont a T3 = — ^  magban 
egy erős Coulomb taszítás lép fel, ami nincs a neutron = + ^ j esetén. Ezért bi-
zonyos állapotok radiális hullámfüggvénye a 7"3 = — ^ magban eltorzul, ami ugyan-
ahhoz a végeredményhez vezet, mintha különféle radiális kvantumszámok kevered-
tek volna. A radiális integrálok tehát T3 függőek lesznek, és bár a hatás nem nagy, 
de a 2. és 3. kiválasztási szabályokat sérteni fogja, éppúgy, mintha valódi T keve-
redésről lenne szó. Lane és Soper [22] kimutatták, hogy ez a fajta keveredés nagy le-
het a közepes és nehéz magok esetén. 
Izospin keveredés a nehéz magokban 
Ha a nehéz magok tartományában vizsgáljuk az izospin keveredést, figyelembe 
kell vennünk egy nagyon fontos változást az előbbiekhez képest, a tömegszámmal 
egyre növekvő neutron többletet. 
Lane és Soper [22, 23] vizsgálták meg a nehéz magokra az isospin tisztaság 
kérdését. Megmutatták, hogy ebben a tömegszám tartományban az izospin dinamiku-
san érvényes, még nagy keveredések esetén is (analóg állapotok). A stabilitási vonal 
közelébe eső magoknál az alacsonyan fekvő állapotokra pedig, az izospin igen jó 
kvantumszám. Tehát durván szólva az izospin tisztaság egyre romlik amint az A = 4 0 
felé tartunk könnyű magok felöl, efölött a neutron többlet növekedésével több, az 
izospin keveredést gátló tényező lép fel annak ellenére, hogy az egy protonra jutó 
Coulomb energia is növekszik. 
Az 1. ábrán látható proton gerjesztés esetét tárgyaljuk példaképpen. Az la ábra 
mutatja a betöltött proton és neutron héjakat . Az lb és l c ábra a proton lyukrészecske 
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gerjesztéseket képviseli. Hogy a háromféle rendszer izospin tisztaságát megvizsgáljuk 
alkalmazzuk rá az izospin növelő operátort , ami tiszta izospinű állapotra alkalmazva 
zérust ad eredményül. (Azaz, az illető állapotban a proton nem cserélhető ki neut-
ronra.) Ebből következik, hogy az la és l b rendszer tiszta izospinű állapotokat kép-
visel, míg az le ábra esetén a T—Mr izospin érték mellett a T= MT+ \ érték is 
megjelenhet. Az lc rendszer hullám-
x
 függvénye tehát 
f = vo + z'ikißnxn, 
и, I 
о 
alakú. Ttt У() képviseli az izospinben 
1 J I j I tiszta konfigurációkat, amelyek a 
„j
 b j c ) T = M T értékű állapotokat tartalmaz-
] á h r a zák, és 4*'nl azokat a tagokat , amelyek 
az lc-hez hasonlóan az izospinben ke-
vertek. N„i az (я, /) állapotban levő 
protonok száma, összegezés azokra a proton állapotokra vonatkozik, amelyekre 
az ( я + 1 , /) állapot a neutron Fermi nívó felett helyezkedik el. ßnt sorfejtési együtt-
ható. Ebből rögtön látható, hogy a neutron többlet nagyon csökkenti az izospin 
keveredést tartalmazó összeget. Az izospin keveredés mértékének csökkentésében 
tehát az egyik fontos tényező ez az ún. Pauli „csillapítás". Itt a Pauli elv gátolja 
meg az izospin keveredést azáltal, hogy a proton állapotok legtöbbjének megfelelő 
neutron állapot már be van töltve. 
A hullámfüggvényt 
7 = Ф
т
 + у Ф
т + 1 
alakba írva, annak kétféle kifejezéséből |y|2 az izospin keveredés teljes erőssége kap-
ható meg. 
и 2 2'Nnl\ßn,\2-
Ebből pedig látszik a második fontos tényező, amely a nehéz magok izospin tisz-
taságát őrzi, a geometriai csillapítás. Minél nagyobb az N—Z különbség, annál 
kisebb a |y|2. Ez az izospintérbeli Clebsch—Gordan együtthatókból származik. 
Az optikai modellbe bevezetett 
4 ~0-T) 
izospin potenciál okozza a „csillapítások" harmadik fajtáját. Ha ezt mint maradék 
kölcsönhatást vesszük figyelembe a nukleonok és egy szokásos potenciál gödör kö-
zött, akkor ez felhasítja az lc ábra típusú állapotokat egy T és egy T + 1 izospinű 
komponensre. Ekkor ugyanis az eddigi egyszerű lyuk-részecske proton gerjesztés 
már nem saját állapota a Hamilton operátornak. A |y|2 kifejezésében a \ß„,\ helyén 
egy radiális mátrix elem szerepel egy energianevezővel [24]. Bohr, Damgárd és Mot-
telson kimutatták [25], hogy az izospin potenciál megváltoztatja ezt az energia ne-
y 
vezőt, megnöveli a kétféle izospinű állapot távolságát 2{N— Z + 2)~-vei. Az izo-
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spin keveredés mértékének ezt a gátló tényezőjét nevezzük analóg csillapításnak. 
Az alábbi táblázatból látható mindezek rövid összefoglalása. Az izospin ke-
veredés mértéke a könnyű magok alacsonyan fekvő ál lapotaira kicsiny, a n n a k elle-
nére, hogy itt még csillapítási faktorok n e m működnek. A z izospin keveredés leg-
nagyobb az A = 4 0 esetén, és azután a neu t ron többlet növekedésével újból csökken, 
amint a csillapítási tényezők hatni tudnak. 
I. TÁBLÁZAT 
Mag 
Csi l lapí tás i f ak to rok 
Irl2 %-ban 
Pauli G e o m e t r i a i Analóg 
16Q 1 , 0 0 2 1 , 4 0 0 , 1 1 
4 0 C a 1 , 0 5 2 1 , 2 1 1 ,81 
4 8 C a 1 , 0 5 1 0 2 , 3 4 0 , 1 5 
9 0 Z r 1 , 1 2 1 2 1 , 8 3 1 , 2 0 
2 0 8 p b 1 , 5 8 4 6 3 , 1 5 0 , 8 5 
Szülő és analóg állapotok közepes és nehéz magokban 
A bevezetésben már utal tunk rá, hogy egy izobár multipletten belül az ál lapotok 
egymásnak analóg állapotai. Az egyszerűbb hivatkozás kedvéért az egy töltés-
multipletten belül a (T, MT) és (T, MT — 1) kvantumszámokkal jellemzett á l lapotokat 
egymás szülő, ill. analóg állapotának nevezzük. A 2. ábra sematikusan tükröz i azt, 
hogy milyen kapcsolatban vannak egymással egy közepes vagy nehezebb magban a 
szülő és ana lóg állapotok. 
t = M r 
t'mj 
N 
M-Z 
г 2 
2. ábra. S z ü l ő é s a n a l ó g á l l a p o t o k 
Az
 zAn magban lá tha t juk a szülő állapotokat (£„, Ex, E2) energiáknál T izo-
spin értékkel és MT izospin harmadik komponenssel. Ha ebben a magban egy neutront 
protonra cserélünk ki, a k k o r kapjuk az ugyancsak A tömegszámú z + f G - i magot, 
amelyben az alap és a normál gerjesztett állapotok izospinje, az izospin harmadik 
komponense itteni értékének megfelelően T— 1 azaz MT— 1. Megjelennek azonban 
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a AEC Coulomb energiakülönbség és a neutron—proton tömegkülönbségnek meg-
felelő energiánál olyan állapotok, amelyekre az izospin érték T = M T a szülő állapo-
toknak megfelelően, de ugyancsak MT— 1 harmadik komponenssel. További fel-
tűnő tulajdonságuk, hogy az E0 — £ j vagy az Ev—E2 energiakülönbségek igen jól 
megfelelnek a szülő magban levő E'a — E[, ill. Е'х — Е'г energia különbségeknek, és spin 
paritás értékük is a szülő állapotnak megfelelő. 
Az izospin növelő, illetve csökkentő operátorok alkalmazásával kaphatjuk meg 
egymásból az említett állapotokat. Az (I. 8) összefüggésben most T= MT feltételezés-
sel írhatjuk, hogy 
T _ I T , T ) = ( 2 Г ) * | Г , T - I ) , 
T+\T, T-l> = (2T)i\T, T). 
A szülő állapotból tehát a T_ operátor alkalmazásával jutunk az analóg állapotba. 
Legyen most egy |C) állapotú targetmag T izospin és Mr=T harmadik kom-
ponens értékkel, és vizsgáljunk egy szórásproblémát. Erre a |C) törzsre nézve az 
extra nukleon legyen kötött. A törzs |A) analóg állapota akkor : 
\Á) = (2T)-iT_\C) 
Az InC) és \pC) állapotok, amelyek a törzs plusz egy neutront, ill. törzs plusz egy 
protont jelentenek, kifejthetők a teljes izospin Tt — 7"+1/2 állapotai szerint: 
I pC) = (2 T+ 1)-П1Т>) + (2Т)ЦТ<)], 
\ n c ) = ( 2 г + о - т к г г ) * ! ^ ) - ! ^ ) ] , 
ahol Г> = T+\ és T< — T—4 és MT = T—\. Ezen egyenletek alapján könnyen 
felírhatjuk a T>, ill. T< izospinű állapotokat: 
|T>) = (2Т+\)-Щ2Т)*\пА) + \рС)], (I12a) 
I r<> = (2Т+\У№Т)±\рС)-\пА)]. (El 2b) 
Ennek alapján a 3. ábra mutat ja az analóg ál lapotok f (T>) szerkezetét: 
Itt a törzsön kívüli neutron, ill. proton ugyanabban az (n, l , j ) héjmodell álla-
po tban van, továbbá a törzs ana-
lógja / = 0 - v á csatolt állapotban tar-
talmazza a lyukrészecske párt. Lát-
ható még az ábrából az is, hogy az 
analóg állapotok tiszta egyrészecs-
kés komponens mellett nagy súllyal 
tartalmazzák az állapotok bonyolult-
sági hierarchiájának második foko-
zatát a kétrészecske, egy lyuk álla-
potot . Annál nagyobb a kétrészecs-
ke, egy lyuk komponens szerepe, 
minél nagyobb а Г> érték, azaz minél nagyobb a többlet neutronok száma. Ezen a 
komponensen keresztül tud az izobár analóg állapot a környezetben levő bonyolult 
közbenső állapotokkal keveredni. Az analóg állapotoknak ez az ún. „doorway" szer-
kezete igen érdekes olyan szempontból, hogy ezt a kétrészecske, egy lyuk jellegű kon-
vtt + 
( neutron + a törzs analógja) (proton + a törzs) 
3. ábra. A n a l ó g á l l apo t h u l l á m f ü g g v é n y e 
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figurációt eddig még csak itt lehetett kimutatni biztonsággal. Az ilyen szerkezet 
létezése felelős pl. a proton szórásban talált közbenső rezonanciák fellépéséért az 
analóg állapotoknak megfelelő energiáknál. Az egyrészecske rezonanciák szélessége 
mint tudjuk MeV nagyságrendű, míg a bonyolult szerkezetű közbenső-mag álla-
potok igen keskeny eV nagyságrendű rezonancia szélességgel rendelkeznek. Ezek 
közé esik az TAR-ek szélessége, amely a keV-es tartományba sorolható be. Fesh-
bach szerint az ilyen közbenső rezonanciákat éppen a kétrészecske, egy lyuk szerke-
zetű „doorway" állapotok okozzák. 
Antianalóg állapotok 
Már láttuk, hogy az izospin függő potenciál az állapotokat az izospin értéknek 
megfelelően felhasítja. Legyen ismét a teljes Hamilton operátor olyan, hogy izo-
spin potenciált tartalmaz, és szorítkozzunk az állapotoknak arra az alterére, amely 
a kétrészecske, egy lyuk konfigurációkat foglalja magába. Ezek közül is válasszuk 
ki az olyan típusúakat, ahol a lyuk-részecske pár zérus impulzusmomentumot ké-
pezve csatolódott össze. Ha most a H operátor t ebben az altérben diagonalizáljuk, 
akkor eredményül azt kapjuk, hogy lesz egy állapot Ф0, T > izospinnel, amely ener-
giában a nem perturbált szinthez képest magasra eltolódik, és a maradék többi álla-
pot súlypontja alig változik. Ez а Ф0 állapot az izobár analóg állapot, ill. annak 
„doorway" komponense. A maradék ál lapotok fő jellemzője, hogy konfiguráció-
juk az analóg állapotéval azonos, de az izospin értékük T< = T> — 1 [25]. Ha az 
analóg állapotot az (I. 12a) írja le, akkor a hozzátartozó antianalóg konfiguráció az 
(I. 12b) alakú kifejezés. 
A lyuk-részecske pár csatolódhat, azonban nemzérus impulzusmomentummá is. 
Ilyenkor a törzs „polarizációjáról" beszélünk [26]. Ha ilyen állapotok léteznek az 
antianalóg állapot környezetében, akkor a tiszta antianalóg konfiguráció keveredhet 
ezekkel az állapotokkal, és erőssége felbomlik több nívóra. A nívók energiáit az 
erősségekkel (reakcióban mért spektroszkópiai faktoraikkal) súlyozva, megkaphat-
juk a fel nem hasadt antianalóg állapot helyét. 
Az analóg és antianalóg állapotok közötti energiakülönbség, azaz az izospin 
felhasadás mértéke, az optikai modell szimmetria potenciáljával kifejezve: 
Е
т > - Е т < = (Г.13) 
Vx értéke az optikai modell számítások és a mérések alapján 80 és 160 MeV között 
lehet. Az energiakülönbség megerősítheti az egyes esetekben, hogy valóban az anli-
analóg állapottal állunk szemben, vagy másféle gerjesztésről van szó. 
Az antianalóg állapotokat az s—d héjban, y-átmenetekben találták meg. Erős 
Ml átmenetet észleltek az analóg állapotból, amely az antianalóg állapotra vezetett 
[27]. (Részletesen majd az analóg állapotok y-bomlásának tanulmányozásánál tár-
gyaljuk ezt a jelenséget is.) 
Magreakcióban is észleltek antianalóg állapotokat.* (3He, d) reakcióban ta-
* H a a t r ansz fe r r e akc ióban az ana lóg és a n t i a n a l ó g á l lapotok egyszer re ger jednek, a z ana lóg 
á l l a p o t b a n je len lévő k o n t i n u u m j á r u l é k o t megbecsü lhe t jük [69]. 
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láltak antianalóg állapotokat, pl. a 90Zr [28] és az 59Cu magban is [29]. A példák 
sorolását folytatni lehet. A zirkon tömegszám tartományában és azon túl már óva-
tosnak kel lennünk az antianalóg állapot definíciójával, mert a neutron többlet a 
konfigurációkat igen bonyolulttá teheti. 
D. Analóg állapotok y bomlása 
Az izobár ana lóg állapotok y bomlásának vizsgálata igen hasznos és értékes a 
magszerkezeti kutatások szempontjából. 
A könnyű magok tartományában még a magasabb gerjesztési energiáknál fekvő 
nívók is viszonylag egyszerű konfigurációval rendelkeznek, amely a héjmodell ke-
retein belül könnyen értelmezhető. A közepes és nehéz magok esetében a helyzet 
sokkal komplikáltabb. Az itt megvalósuló konfigurációk igen sokfélék lehetnek, és 
az egyrészecske gerjesztések mellett bonyolult kollektív gerjesztések és ezek kölcsön-
hatásai is szerepet kapnak. így az állapotok spektroszkópiája igen nehézzé válik. 
Nem elég meghatároznunk egy ismeretlen magállapot spinjét és paritását ahhoz, 
hogy természetét pontosan feltárjuk. Transzfer reakciókból meghatározhatjuk ugyan 
a nívó kialakulásánál befogódott részecske pályamomentumát, és spektroszkópiai 
faktorát , de ez sem mindig elég információ. 
Nagyon lényeges kiegészítő felvilágosítás lehet azonban egy ilyen bonyolult 
szerkezetű magban a y átmenetek vizsgálata. Az elektromágneses átmenetek operá-
tora egyrészecske operátor. Ez azt jelenti, hogy elsőrendben csak olyan állapotok 
között létesít átmenetet, amelyek között egy részecske koordinátáiban történt vál-
tozás. Azokra az átmenetekre, amelyek sok nukleon átrendeződésével járnak, az 
átmeneti valószínűség igen kicsi lesz. Ebből már látszik, hogy miért játszanak az 
izobár állapotok olyan fontos szerepet a nehezebb magok y spektroszkópiájában. 
Ha egy alap vagy alacsonyan fekvő gerjesztett állapot szerkezete pl. (d, p) reak-
cióból vagy más módon ismert, akkor annak az állapotnak az izobár analóg álla-
potáról már sokat tudunk. A szülő állapotból csupán a T_ operátor alkalmazásával 
kapjuk az analóg állapotot. így az állapot jellege, spin, paritás értéke és szerke-
zete változatlan marad. Spektroszkópiai faktorát például a szülő állapotéhoz vi-
szonyítva az alábbi összefüggés írja le. 
S p Z =
 ~w+tsn' ( L 1 4 ) 
ahol S„ a (d,p) reakcióban a szülő állapotra megállapított spektroszkópiai faktor , 
míg Sp az izobár analóg rezonancia spektroszkópiai faktora, amit az elasztikus 
proton szórás analíziséből kapunk. Az 2 j + \ f ^ t o r jelenléte az (I. 12) összefüggés 
alapján világos. 
Ha az izobár analóg állapotokat megtaláljuk az adott mag komplikált szerke-
zetű ismeretlen állapotai között, akkor ezek y bomlásait vizsgálva kiválasztjuk a 
viszonylag egyszerű szerkezetű végállapotokat. Azt várhatjuk, hogy az izobár analóg 
állapot elektromágneses átmenettel csak az alapállapotba vagy hozzá hasonló egy-
szerű szerkezetű végállapotba fog elbomlani. Ebből pedig fontos következtetéseket 
vonhatunk le a végállapotok szerkezetére vonatkozóan. 
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Érdemes a y bomlásból nyert információkat a magreakciókból nyert adatok-
kal is kiegészíteni. így a kettő együtt már bizonyos esetekben pontos képet tud adni a 
vizsgált állapot szerkezetéről. 
Nehezebb magoknál, ha egy magban több izobár analóg állapotot találunk, 
azok y átmeneteinek egymás közötti összehasonlítása is fontos lehet az eligazo-
dásban. 
ß és y átmenetek kapcsolata 
Érdekes kiegészítő forrás még a ß átmenetek tanulmányozása és azok össze-
hasonlítása a megfelelő y átmenetekkel. Nyilvánvaló ugyanis, hogy a ß bomlások 
is szoros kapcsolatban vannak az izospinnel, mivel ilyen esetekben is neutronnak 
protonná (^"-bomlás) vagy protonnak neutronná változásáról van szó ( ß + bomlás 
vagy elektron befogás). Tudjuk, hogy a Fermi típusú ß bomlásra érvényes kiválasz-
tási szabályok: AJ=0, paritás változás nincs, míg a Gamow—Teller t ípusú átmene-
tekre AJ=0, ± 1 (0—0 tiltott!) és paritás változás nincs. A szuper megengedett ß 
átmenetek éppen egy izospin multiplett tagjai között mennek végbe A T= 0, A T3 = ± 1. 
Lehetséges azonban, hogy T 7 V 0 , vagyis az átmenetek nem azonos multiplettben 
mennek végbe, hanem két különböző T értékű multiplett állapotai közöt t . Ilyenkor 
ha izospin változás van, akkor a megengedett átmenetre várható ft értéknél nagyob-
bat várunk, vagyis az átmeneti valószínűség lecsökkenését. A T ^ O átmenet létrejöhet 
úgyis, hogy AJ=0, ami lehet pl. a szülő és antianalóg állapotot összekötő ß átmenet. 
Ennek az átmenetnek a vizsgálata nem sok magnál lehetséges, de ß — y cirkuláris 
polarizáció méréssel izospin keveredést lehet meghatározni, ill. a Cou lomb mátrix 
elemet « t f c > = (T, T-\\HC\ T-1, T - l > [30, 31]). T.i .a Fermi átmenet mátrix eleme 
Mm = (f\T— |/). így ha az izospin jó kvantumszám, akko r a Fermi átmenet zérus 
lesz T 7 V 0 esetben. Az analóg és antianalóg állapot azonban keveredhet, és ez azt 
eredményezi, hogy az átmenet mégis megfigyelhető. Ilyen esetet illusztrál a 4. ábra, 
ß~ és ß+ bomlásokra. 
Párhuzamot vonhatunk bizonyos t ípusú y átmenetek és ß átmenetek között át-
meneti valószínűségeik összehasonlítása alapján. 
Z*1A N-t Z+1AN-1 
4. ábra. S z ü l ő é s a n t i a n a l ó g á l l a p o t o k ß b o m l á s a 
1 Fizikai Folyóirat X X / 5 
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Ha tehát meghatároztuk а у átmenet erősségét, abból a ß átmenet erősségére kö-
vetkeztethetünk, vagy fordítva [32]. 
A megengedett Gamow—Teller típusú ß átmenetek az L=\ multipolaritású 
elektromágneses átmenetekkel állnak szoros kapcsolatban. Az Ml átmenetek erős-
sége Л(М1) és a Gamow.—Teller átmenetek erőssége A(GT) között az alábbi össze-
függés érvényes [32] : 
A(M\) = 1 ( c g ) ; 
2 (CG)), 
= 11, 
(ир — рп) 1 + 
1 {f\h\i) 
ahol 
(CG>; 
(CG)) 1 +0 ,11 
(/+-/<,.) </кт1'>. A(GT) = 
< / M ' > . 
(CG),, = (Т
Г
Т/Н)\Т,ТГ) 
(CG), = ( T f T f \ \ ! Г, Tf3) 
A(GT), (1.15) 
izospin csatolási együtthatók. 
Ha az I kvantumszám helyett a j értéket használjuk, A(M\)-re az (I. 15)-höz 
hasonló kifejezést nyerünk. 
A ( M 1) = 8,85 ( c g ) ; (CG)) 1 + 0 , 1 2 A(GT). (1.16) 
Ebben a kifejezésben a j-t tartalmazó mátrixelem eltűnik ha j — j+ 1 egyrészecske 
átmenet történik. Jelentősége akkor van, ha j—j átmenet megy végbe. Ilyen a már 
említett analóg-antianalóg M1 átmenetek esete. 
A A(M\) és A(GT) közötti összefüggésnek az érvényességére igen szép példa 
a 12C mag y átmeneteinek és az A = 12 rendszer ß~ és ß+ átmeneteinek összehasonlí-
tása. Az eredményeket a II. táblázat mutatja. 
I I . T Á B L Á Z A T 
у á tmenet MeV F". T - V . b 
a ( M i ) / ( 2 j / + 1 ) Л (GT) / (2J / + X) 
Kísér le t Elmélet „ 0 " Kísérlet Elmélet 
1 5 , 1 - 0 
15,1 - 4 , 4 
1 + 1 - 0 + 0 
1 + 1 - 2 + 0 
3 , 9 5 + 0 , 1 5 
0 , 1 
3 , 2 3 
0 , 0 8 
3,91 
0,08 
0 , 3 5 2 
0 , 0 0 7 
0 ,341 
0 ,014 
A t á b l á z a t „ ß " o s z l o p a , a ß b o m l á s b ó l m é r t A(GT) f a k t o r b ó l az (1.15) a l a p j á n s z á m í t o t t 
Л ( M l ) é r t ék . 
Ml átmenetek 
Nagyon nehéz feladat lenne a különböző magtartományokban talált analóg 
állapotok у bomlásainak teljes áttekintése és rendszerezése, ez a jelen dolgozat ke-
retein túlnő. 
Az analóg állapotok esetében legáltalánosabban és legtöbbet vizsgált átmenetek 
az M l és F I sugárzások. Az M l átmenetek között pedig különösen fontosak és 
érdekesek az analóg—antianalóg M l átmenetek. Ezek képezték vizsgálataink fő 
tárgyát is. 
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Az izospin felhasadás jelensége, az analóg állapottal szoros rokonságban levő 
antianalóg állapot létezése, már a p héjba tar tozó magok esetében is megtalál-
ható. A figyelem azonban csak az izospin függő potenciál bevezetése után terelődött 
erre a jelenségre. A 8Be vagy 12C magok y átmenetei között is kiugróan nagy intenzi-
tásúak a ( J \ T)={l+, 1 ) - ( 1 + , 0) vagy (2+, l ) - ( 2 + , 0 ) , Ш. (3" , l ) - ( 3 ~ , 0 ) á tme-
netek. Még erősebbek a (J" , 1 )—( / " , 0) típusú átmenetek az 1 4 N mag y spektru-
mában. 
Az s — d héjban talált analóg-antianalóg átmenetek szintén erősségükkel (amely 
a Weisskopf egység nagyságrendjébe esik) hívták fel a figyelmet magukra [33]. 
A 31P, 35C1, 37C1 magok állnak a lista elején. Az / 7 / 2 nukleon + törzs konfiguráció-
val rendelkező analóg állapotok esetében nemcsak az átmenetek erőssége, de az 
elágazási arány is feltűnő. A teljes átmeneti erősségnek 80—90%-a vezet az analóg 
állapotból az antianalóg konfigurációra. A III. táblázat foglalja össze a mérési ered-
ményeket ezeknél a magoknál. 
I I I . T Á B L Á Z A T 
Mag 3 1 p 1 6 1 6 
35r*i 17GI18 3 7 r . 
K e z d e t i és V é g á l l a p o t M e V 9 , 4 0 - » 4 , 4 3 7 , 5 5 - 3 , 1 6 1 0 , 2 4 - 3 , 1 1 
E l á g a z á s i a r á n y % 88 97 =Ê80 
M é r t Ml e r ő s s é g W e i s s k o p f e g y s é g b e n 0,5 ± 0 , 1 1,4 + 0 , 2 1,7 + 0 ,3 
( A t á b l á z a t a [27], s z á m ú h i v a t k o z á s b ó l s z á r m a z i k . ) 
Az analóg-antianalóg M I átmeneteket a héjmodell segítségével próbálják ér-
telmezni, és ez bizonyos egyszerű esetekben sikeres is. A nehézségek akkor jelent-
keznek, ha a kérdéses állapotok konfigurációi nem egyszerűek, hanem konfiguráció 
keveredések is történnek. 
Ha AT=\, az M \ átmenetben csak az izovektor operátor mátrixeleme ad j á -
rulékot, az izoskalár rész zérus lesz, az izospin csatolási együtthatók miatt. Ha most 
egy nukleont vizsgálunk egy olyan „zár t" törzsön kívül, amikor a törzs impulzus-
momentuma J0 = 0, és izospinje T0, akkor az Ml átmenetet ennek a nukleonnak 
az állapotváltozásai hozzák létre. Az M l átmeneti valószínűség értéke akkor [27]: 
В (Ml) = ~ ( 2 7 ) + l)(T,MT 101 TrMTfJ(J+ 1) * ^ J ( g p - g n f . (1.17) 
Az izospin csatolási együtthatókból adódik, hogy az M l átmenet valószínűsége 
annál nagyobb minél kisebb a törzs izospinje. A g faktorok számértékei az egyes 
nukleon pályákra viszont olyanok, hogy nagyságrendi eltérés van a / = / + £ és 
J = pályákra vonatkozó (gp—g,,)2 értékek között , mégpedig az előbbi javára. 
Ennek alapján nem várhatjuk, hogy Ml átmenetet találjunk olyan izospin pár 
között, ahol a J=j=l—\ értékű az állapotok spinje. (Erős lesz például а/>3/2 —p3 j 2 
átmenet, de nem találjuk a p1/2 —pl/2 átmenetet.) 
Az (I. 17) összefüggésből még az is látszik, hogy minél nagyobb az állapot J 
értéke, annál erősebb lehet a T> — T< Ml átmenet. 
2* 
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7. SA 
1.8t 06 
w.e. 
Meg kell még jegyeznünk, hogy a héjmodell átmenetek a T> állapotokból olyan 
T< állapotokra ahol különbözni fognak ettől az egyszerű, egy nukleon átme-
netet leíró kifejezéstől. A k k o r ugyanis az átmeneti valószínűségben a töizs átren-
deződésének megfelelő já iu lék is fellép. Ennek alapján, ha az A/l átmenet mért 
erőssége eltér az így számolt tiszta egyrészecske átmenetre kapott értéktől, akkor a 
magyarázatot abban kereshetjük, hogy a T< an-
tianalóg állapotba a törzs polarizációjából szár-
т=
 3/2 mazó ( Л + 0) E< állapotok keveredtek. Ilyen ala-
pon lehetett értelmezni a 31P-ben talált (7/2"', 
3/2) — ( 7 / 2 1 / 2 ) analóg-antianalóg átmenetet. 
A 35C1 esetében a mért erősség az egyré-
szecske átmenetnek felelt meg. Az 5. ábrán lát-
hatók a 35Cl-ben talált analóg-antianalóg A/l 
átmenetek és a szóban forgó állapotok. 
Az ábrán feltüntettük a 3äCl magban talált 
2/>з/2 egyrészecske állapotnak megfelelő analóg 
T=1/2 állapotot is az lf7/2 mellett. Az erős M l átme-
net ott is megjelenik. 
A 3 9K magban talált (3/2", 3/2) - ( 3 / 2 ~ , 1/2) 
analóg-antianalóg átmenet, amely p3/2 egyré-
szecske átmenetnek felelne meg az eddigi példák-
kal szemben, igen gyenge. Erőssége mindössze 
0,14 és 0,08 Weisskopf egység. Az antianalóg 
állapotot itt két állapotra hasadva találták meg 
[35] £
л
 = 3,04 és 4,08 MeV gerjesztési energiák-
nál. Az átmenetek gyengeségét a polarizált törzs konfigurációinak keveredése nem 
magyarázza. 
A kísérleti adatgyűjtések során úgy tűnt , hogy az s — d héjon túl pl. az /7 / 2 
héjba tar tozó magoknál az erős A/l á tmenet már nem jelentkezik. A 49Sc, 49V, 
S1V magok ezt bizonyítják [36]. A kérdés tisztázására intenzív kísérleti és elméleti 
[37] vizsgálatok indultak. Ebből a célból tanulmányoztuk a 44Ca(p, y) 4äSc, 48Ti(p, y) 
49V és 58Ni(/7, y) 49Cu magreakciókat. 
5. ábra. A 3 5C1 m a g b a n talált a n a l ó g -
a n t i a n a l ó g á tmenetek 
El átmenetek 
Az M l átmeneteknél nem kevésbé érdekesek és fontosak az analóg állapotok 
E l átmenetei. Ennek ellenére az £ 1 sugárzások tárgyalásának részletezését most 
elkerüljük, mert vizsgálataink inkább az előbbi területre korlátozódtak. 
Az analóg állapotok t ö b b mag esetében olyan gerjesztést energiáknál találha-
tók, amelyek az £1 óriás rezonancia tar tományába esnek. A könnyű magok tar-
tományában az óriás rezonancia főleg а T > = М т + 1 komponenst tartalmazza. 
A nehéz magok esetében viszont a nagy neutron többletek tartományában a T< —MT 
komponens dominál. Az Л ~ 9 0 tömegszám tartományra viszont azt várhatjuk, hogy 
az óriás rezonancia felhasad, mindkét izospin komponens megtalálható lesz [39]. 
Vizsgáljuk most az АШ90 magok у bomlását. 
Legyen egy (p, y) reakció végállapota | / ) , a végmag alapállapota. Definíció 
szerint az összes alapállapotra menő у sugárzás tartalmazni fogja az alapállapotra 
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felépült £ 1 óriás rezonancia valamely töredékét. Az óriás dipól rezonancia két kompo-
nense a T> és £< izospinnek megfelelően bizonyos energiakülönbséggel jelenik meg. 
A £< komponens fekszik alacsonyabb energiánál, a T> feljebb. Az energia különbség 
pontos kifejezése még ismeretlen. A (p, y) reakcióban talált izobár analóg rezonan-
cia T> izospinű állapotnak felel meg és azt várjuk, hogy y bomlása nem lesz függet-
len az óriás dipól rezonancia £> 
komponensétől, ha energiában kö-
zel esik hozzá. Ilyen (p, y) reakciók 
gerjesztési görbéje az analóg rezo-
nanciához közel aszimmetrikus, az 
interferencia jelenségnek megfelelő-
en. Ezt az interferenciát most két-
féle jelenség is okozhatja. Egyik az 
analóg rezonancia folyamatnak az 
óriás rezonancia T> komponensével 
való interferenciája, a másik az ana-
lóg rezonancia és a £< dipól kom-
ponens közötti kölcsönhatás. A 6. 
ábrán látható a helyzet vázlata [40]. 
A két interferáló folyamat amp-
litúdójának meghatározása részletes 
kísérleti vizsgálatokat igényel. Több 
analóg állapotnál meghatározták а Г
у0 szélesség értéket az alapállapoti átmenetre. 
Valamennyi sokkal kisebb a Weisskopf-féle egyrészecske becsléshez képest. A tiltást 
kifejező faktor a 7. ábra jelöléseivel 
|/«> =(2T f T-I /> 
(t>,mr) 
I F> 
( т<, м
т
} 
6. ábra. A n a l ó g á l l a p o t E l у b o m l á s a 
£ = (egyrészecske) 
2mt • г 
A tiltás két tényezőből tevődik össze. A £> dipól rezonancia komponens centroidja 
sokkal magasabb energiánál fekszik, mint az analóg állapot, ez az egyik ok. A másik 
pedig abban áll, hogy a £> komponens teljes erőssége is nagyon lecsökken olyan 
mértékben, ahogy a többlet neutronok száma nő. 
A 90Zr és 92Mo magoknál analizáltak ilyen felhasadt dipól rezonanciákat és a 
velük kapcsolatban álló analóg állapotokat [41, 42]. 
Az analóg állapot у átmenetére vonatkozó szélesség elméleti becslésére az alábbi 
formula szolgálhat, általános esetben is: 
Py = ( 2 £ 0 + l) _ 1£y g y r- • ß2- S, 
ahol Г0 a target izospinje, £®gyr- a tiszta egyrészecske átmenetre vonatkozó szélesség, 
ß2 annak a valószínűsége, hogy a végállapotban az illető pálya nincs betöltve, 5 a 
szülő állapotra vonatkozó spektroszkópiai faktor . 
Ez a kifejezés számos mérésnél jó egyezésben van a mér t átmeneti erőssé-
gekkel. 
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I. Kísérleti eredmények 
A. Mérési berendezés 
Gyorsító 
A K F K I 4 MeV-es Van de Graaff generátora szolgáltatta a (p, y) reakciók 
tanulmányozásához szükséges pro ton nyalábot. A rendelkezésre álló gyorsító energia 
több érdekes izobár analóg rezonancia vizsgálatát tette lehetővé. 
A gyorsított proton nyaláb egy analizáló mágnesen halad át, amely kettős célt 
szolgál. Egyrészt a mágneses tér erősségéből határozzuk meg a nyaláb energiáját, 
másrészt a mágnes után elhelyezett rés vezérli a gyorsítót stabilizáló koronatriódát. 
A mágneses tér erősségét proton, ill. 7Li mag mágneses rezonancia frekvenciájának 
mérésével határozzuk meg. A frekvenciamérő 100 Hz—30 M H z frekvenciatarto-
mányban dolgozik, és a frekvencia érték 100 Hz-es lépésekben változtatható. A frek-
vencia stabilitás 5 • 10~7, ill. anná l jobb. (Ez kb. 20 napra vonatkozik.) Az analizáló 
mágneses tér stabilitása 5 - 1 0 - 5 . H a csak a mágneses tér ingadozásait vesszük figye-
lembe, a gyorsító energiastabilitása 2 MeV-en 2 • 10_1 . Ha az ionforrásból kilépő 
részecskék energiaszórása nagy, akkor ez az érték megnő, de átlagban az energia-
stabilitás 1 keV-en belül marad 2 MeV-es gyorsító energiánál. 
Ez a stabilitás biztosította az izobár analóg állapotok vizsgálatának a feltéte-
lét, mert az analóg rezonanciák a közepes tömegszámú magoknál már magas ger-
jesztési energia tartományba esnek, ahol a nívósűrűség igen nagy, és ha az energia-
Fp^ 1386, i A eV 
Ep =1381,3 8eV 
I 
Г 
13900 13950 '4000 » Hz 
7. ábra. Az 27A1 (p, y) 28Si reakció gerjesztési görbé je 
felbontás rossz, akkor a rezonanciák kiátlagolódnak. Az analóg rezonanciák teljes 
szélessége átlagban 100 eV nagyságrendű, így a gyorsító stabilitása megengedte, 
hogy megtaláljuk ezeket az ál lapotokat . 
A mágneses eltérítő rendszert ismert energiájú (p, y) rezonanciákkal kalibráltuk. 
Kalibráló pont ja ink a következők: 
1000 
500 
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1. Az 27A1 (p,y) 28Si reakcióban Ep = 1381,3+0,3-nél, ill. 1388,45+0,56 keV-
nél megjelenő rezonanciák [43]. A 7. ábrán láthatjuk a reakció vastag tar-
geten mért gerjesztési görbéjét. A görbén megjelent két lépcső felel meg a két 
rezonanciának. 
2. A 58Ni(p, y) 59Cu reakcióban Ep = 1843,45+0,56 keV-nél levő rezonancia [44] 
látható a 8. ábrán. 
A hitelesítő rezonanciák megtalálása után az energiákat az 
Ep = kv2 
1500 -
1830 1840 1850 Ep (keV) 
8. ábra. A 5 8 Ni (p, y) 5 9 Cu reakció 
Ep = 1843,45 keV rezonanciá ja 
összefüggés alapján számítottuk, miután а к konstans értékét az ismert energiájú 
rezonanciákból megállapítottuk. 
A nyaláb intenzitása a targetnél mérve 0,5—1 pA volt a mérések alatt. 
Targetek 
A méréseknél használt targetek készítésére és tulajdonságaira vonatkozó ada-
tokat az alábbi táblázatban foglaljuk össze: 
IV. T Á B L Á Z A T 
T a r g e t D ú s í t á s i százalék H o r d o z ó Előáll í tás m ó d j a 
" C a 9 0 % С v á k u u m p á r o l á s 
4 8Ti t e rmésze t e s i z o t ó p össze té te l Т а v á k u u m p á r o l á s 
5 8 N j 97% A u e l ek t ro l í z i s 
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Targeteink vastagságát úgy választottuk meg, hogy a vizsgált rezonanciák ener-
giájára vonatkoztatva ~ 2 keV legyen. Mivel ez az érték nagyobb a nyaláb energia-
szórásánál, az energiafelbontást végeredményben targeteink vastagsága határozta 
meg. 
A gerjesztési görbék felvételénél a vékony targetek voltak alkalmasak. А Г
у  
abszolút értékek meghatározásához viszont vastagabb targeteket használtunk, pl. a 
4 8Ti(p, y) 49V reakciónál 30 keV-es targetet. 
Detektorok 
Gerjesztési görbék mérésére egy 3 " X 3 " N a J ( £ l ) szcimtillációs számláló szol-
gált. Ez nagy térszöge és hatásfoka miatt volt alkalmas a rezonanciák megkeresé-
sére. A gerjesztési görbék mérésénél a számláló felbontása nem játszott szerepet, 
mert az £ y > 2 , 5 MeV energiájú у sugárzást integrálisán detektáltuk. A használt 
3"X3" NaJ (T l ) felbontása 7%. 
Az analóg rezonanciák у bomlási sémájának pontos vizsgálatához 15cm3-es 
Ge(Li) detektort használtunk. A Ge(Li) detektor felbontása a spektrum nagy ener-
giájú részében (4—8 MeV) kb. 10 keV (9. ábra), míg az alacsony energiájú tartomány-
ban 500 keV) ez az érték 3 keV. Ennek a pontos meghatározása a mi spektru-
mainkból a 3—5 keV-es csatornaszélesség miatt nem lehetséges. 
A Ge(Li) detektor hatásfokának mérése, adott geometriájú elrendezésre a 
Cr(/r, y) reakcióból származó у sugárzással történt. Az V. táblázatban találhatók 
a kalibrálásra használt у vonalak és energi-
áik. А у sugárzás abszorpciójánál, nagy ener-
giáknál a párkeltés folyamata játszik döntő 
szerepet. A keletkező elektron—pozitron pár 
energiája 1,022 MeV-el kisebb, mint а у su-
gárzás energiája. A pozitron lefékeződésekor 
egy elektronnal megsemmisülve két 0,51! 
MeV energiájú у kvantumot bocsát ki. 
A Ge(Li) detektor méréseitől függően mind-
két у kvantum, vagy csak az egyik vagy 
egyik sem abszorbeálódik a kristályban. Ezért 
az amplitúdó eloszlásban adott energiájú у vonalhoz 3 csúcs tartozik, egymástól 
0,511 MeV távolságra. (Alábbiakban a kétszeres kiszökési csúcsot DE-ve 1, az egy-
szereset ólE-vel, és a teljes energiának megfelelő csúcsot A£-vel jelöljük.) 
A 9,720 MeV-es у sugárzás intenzitását ismert hatásfokú [45] 3 "X3"NaJ (7T) 
detektorral felvett spektrumból határoztuk meg. Ezután teljesen azonos körülmények 
közöt t történt а у spektrum mérése a 15 cm3-es Ge(Li) detektorral. Ebből kiszámítot-
tuk a kétszeres kiszökésnek megfelelő csúcsok alatti területeket. A vonalak egymás 
közötti relatív intenzitásai szintén az irodalomban megtalálható értékek [46]. Ennek 
alapján meg lehetett szerkeszteni a kétszeres kiszökésnek megfelelő csúcsokra az 
energia-hatásfok kalibrációs görbét , az adott geometria esetén. A 10. ábrán látható 
az eredmény, kiegészítve az alacsony energiára vonatkozó csúcshatásfok görbével, 
amelyet etalon preparátumokkal való mérésből nyertünk. 
Az ismeretlen energiájú spektrum vonalak energiájának meghatározására három 
kalibráló pontot használtunk. Alacsony energián az 511 keV megsemmisülési su-
V. T Á B L Á Z A T 
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gárzás, közepes energiákra a ThC" preparátumból származó £ =2 .614 MeV y su-
gárzás és a 19F(/3, ay) 10O reakcióból jövő ey = 6,14 MeV energiájú y sugárzás szol-
gált az energiaskála hitelesítésére. 
E y Mef 
10. ábra. A 15 cm3-es Ge(Li) d e t e k t o r 
ene rg i a -ha t á s fok kal ibrációs g ö r b é j e 
Méréskiértékelés 
A Ge(Li) detektorral mért y spektrumaink kiértékelése gépi úton történt. 
Az analizátorból lyukszalagon kiadott spektrumokat a számológépnél* mágneses 
szalagon tároltuk. A kiértékelést végző program, legkisebb négyzetek módszerével 
Gauss görbét illesztett a csúcsokhoz és ennek alapján adta meg a csúcs helyét, a 
csúcs alatti területet és a csúcs szélességét hibákkal együtt. (Pócs Lajos által készített 
M P N I nevű program.) 
B. Izobár analóg rezonanciák az 1 /7/2 és 2p3/2 héjban 
A 45Sc mag 
A 4SCa mag ( Z = 2 0 , V = 2 5 ) állapotainak izobár analóg megfelelői a 45Sc mag-
ban ( Z = 2 1 , N=24) találhatók meg. A 45Ca magot 20 db proton és 25 db neutron 
alkot ja . Az utolsó 5 neutron az / 7 / 2 héjmodell pályán helyezkedik el. Az izobár analóg 
rezonanciákról szerzett eddigi ismereteink alapján azt várjuk, hogy a 45Ca-ban levő 
egyrészecske jellegű gerjesztett ál lapotok analógjait találjuk meg nagy valószínűség-
gel a 45Sc magban. Ilyen jellegű pl. a 45Ca-ban £ a = 1 9 0 4 keV gerjesztési energiánál 
levő J" = 3/2" £ = 5 / 2 állapot, amely (d,p) stripping reakcióban erősen jelentkezik. 
A befogott neutron pályamomentuma itt /„=1, és a mérésből nyert spektroszkópiai 
fak tor S, ill. (2J+ 1)5" = 2,56 [47]. Ez a nívó tehát a 2p3 /2 egyrészecske állapotban 
levő neutron állapotnak felel meg. A l i . ábrán láthatjuk a helyzet vázlatát. 
* A K F K I , I C T 1905 számoló gépe . 
IZOBÁR ANALÓG ÁLLAPOTOK G A M M A - B O M L Á S Á N A K VIZSGÁLATA 4 5 7 
Az analóg állapot helyét, a 45Ca és 45Sc magok közötti Coulomb energiakü-
lönbség kiszámításával kaphatjuk meg [48], 
aec = (1,444 ±0 ,005) 
ai/s (1,13 ±0,04) 
összefüggés alapján. H a az izobár analóg rezonanciát pl. (p, y) reakcióban keressük, 
2p3/2 2p 3/2 2p 3/2 
X X 
X X 1f7/2 
1d 3/2 
X X 
X X If 7/2 X 
0 X 
X X i f 7/2 
Id 3/2 id 3/2 
2 C c 2 4 
Кт-И) 
p n p 
45
Гп 
20 25 
( " " f ) 
11. ábra. 2 p 3 / 2 szülő, ill. a n a l ó g állapot a 4 5 Ca, ill. 45Sc m a g o k b a n 
akkor az alapállapot analóg állapotát az ep = aec — q„ bombázó proton energiá-
nál találjuk meg, ahol q„ = az utolsó neutron kötési energiája a szülő magban. 
Ha gerjesztett állapot analógjáról van szó, akkor az analóg állapot a gerjesztési 
energiának megfelelően magasabb bombázó energiánál jelenik meg. 
Mindezek alapján a 45Ca-ban ex = 1904 keV-nél levő nívó analógját 
~ 1674 keV bombázó energiánál vártuk. 
A 4 4 Ca (p , y) 45Sc reakció gerjesztési görbéje 
Ezt a magreakciót már vizsgálták előttünk más szempontból [49], az ep — 
= 1300 keV—2500 keV bombázó energia tartományban. A reakció gerjesztési gör-
—I -
1550 1600 1650 1700 1750 3050 3100 3150 3200 3250 3300 
Ep [keV] 
12. ábra. 4 4 C a { p , y) 45Sc reakció gerjesztési görbéje 
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béjében több, kb. azonos intenzitású rezonan-
cia található, amelyek közül feltűnően kie-
melkedni egyik sem látszik. A 12. ábrán lát-
ható az általunk mért gerjesztési görbe 
Ep = 1570 keV-től 1890keV-ig, két keV-es 
lépésekben az E.t>3,5 MeV energiájú y su-
gárzásra vonatkozóan. Az izobár analóg re-
zonanciák a (p, y) reakciók gerjesztési görbéi-
ben rendszerint nagy intenzitásukkal emel-
kednek ki a háttérből. Ennél a reakciónál ezt 
nem tapasztaltuk. Ennek oka abban kereshető, amint az a későbbi más típusú 
[ (p ,p) szórás] kísérletekből [50] kiderült, hogy a keresett izobár analóg állapot 6 
nívóra hasadt fel. VI. táblázatunk megadja a nívók helyét és a hozzájuk tartozó Г
р  
szélességeket, amelyek a rugalmas protonszórási kísérletből adódtak. 
Ennek a kísérletnek az alapján tudtuk csak azonosítani a saját gerjesztési gör-
bénkben jelentkező rezonanciákat, és így találtuk meg a felhasadt analóg rezonanciá-
n ak megfelelő csúcsokat. 
Spektrum mérések 
A csúcsok azonosítása után a rezonanciák у bomlásának tisztázására spektrum 
méréseket végeztünk. Nemcsak az analóg rezonanciáknak megfelelő csúcsokon vet-
tük fel a spektrumot, de összehasonlítási alapul más rezonanciákon is a kérdéses 
tar tományban. £
р
= 1 6 4 8 keV-nél mért spektrum található a 13. ábrán. А VII. táb-
lázatban foglaltuk össze a különböző bombázó energiáknál mért spektrumokból 
származó relatív intenzitásokat az egyes végállapotokra vonatkozóan. A táblázatból 
látható, hogy az analóg rezonanciáknak megfelelő nívókról viszonylag nagy intenzi-
tású у átmenet figyelhető meg, amely a 376 keV-nél levő végállapotra vezet. Ez az 
átmenet gyenge, vagy nem található meg más rezonanciák spektrumában. A 45Sc 
mag nívósémájának alacsony energiájú részét és a 2p3/2 izobár analóg állapotot 
a 14. ábrán láthatjuk. 
A 376 keV-es gerjesztett állapot spin, paritás értéke Jn — 3/2". Ezt Coulomb 
V I I . T Á B L Á Z A T 
4 , C a (p , y) 4 5 Sc r e a k c i ó b ó l s z á r m a z ó у h o z a m o k ( N y / N p ) , 1 0 - 1 2 e g y s é g e k b e n 
45Sc 
С 
£ p ( k e V ) 
j" 1583 1619 1640 1650 1658 1757 
0 7 / 2 - 5 13 14 21 9 20 
12 3/2 + 5 39 — — 18 20 
376 3 / 2 - 7 14 36 36 31 22 
541 5/2 + 12 9 — — — — 
719 5 / 2 - — 34 22 3 — 
940 1/2 + — 24 — — — — 
973 7/2 + — 23 — — - — 11 
1065 — — 27 — 13 — — 
V I . T Á B L Á Z A T 
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45Sc, E x (MeV) *C2S 'p T 
0 ,378 0 ,14 1 3 /2 
1 ,067 0 ,14 1 3 / 2 
1,553 0 ,07 1 3 / 2 
2 ,349 0 ,03 1 3 /2 
2 , 9 8 0 0 ,06 1 3 /2 
3 ,022 0 , 1 0 1 3 / 2 
VI I I . T A B L Á Z A T gerjesztési adatokból lehetett megálla-
pítani. A 44Ca(3He, d)45Sc mérés [52] 
eredményei megerősítik ezt a J ж hoz-
zárendelést, egyben azt bizonyítják, 
hogy a 2p3/2 egyrészecske erősség itt is 
több nívóra oszlik el, ahogy ezt az 
alábbi táblázat mutatja. 
Ennek alapján a 2p3/2 egyrészecske 
állapot centroidja Ex= 1.6 MeV gerjesz-
tési energiánál van. А VIII. táblázat-
ban összefoglalt gerjesztett állapotok 
pedig a felhasadt antianalóg konfigu-
ráció tagjainak tekinthetők. Láthatjuk, 
hogy a legnagyobb spektroszkópiai faktorral rendelkező nívók közül egyik éppen 
a 378 keV-nek talált, általunk 376 keV-nek mért állapot. A spektrum alacsony ener-
giájú tartományában nem találtunk feltűnően erős vonalakat, amelyek az analóg 
állapotból magasabban fekvő gerjesztett állapotokra vezetnének. Az egészen kis 
energiáknál megjelenő vonalakat, amelyek az első, második, harmadik gerjesztett 
állapot lebomlásából származnak kivágtuk a spektrumból, hogy ne terhelje felesle-
gesen az analizátort. 
* A s p e k t r o s z k ó p i a i f a k t o r az i z o s p i n 
C i e b s c h — G o r d a n e g y ü t t h a t ó v a l (C 2 ) v a n szo-
rozva . ) 
3/2 
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14. ábra. A 4 5Sc m a g n ívósémája 
Г
у
 abszolút értékek meghatározása 
A relatív intenzitások alapján még nem sokat tudunk az analóg rezonancia 
у bomlásáról. A 1 4Ca(p, y)45Sc reakciónál а Г
у
 abszolút értékeket az elasztikus szó-
rás segítségével állapítottuk meg. Az elasztikusan szórt protonokat detektáló fél-
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vezető detektort 135°-ban helyeztük el. Az ana lóg rezonanciától távol £ p = 2 0 3 5 keV-
nél megmértük az elasztikusan szórt p ro tonokat . Ebből a Ruther ford hatáskereszt-
metszet ismeretében a target vastagság számítható. A target vastagság itt a nya láb 
energiaszórásánál kisebbnek adódot t , így az energiaszórásnak megfelelően á t lagol tuk 
a reakció hatáskeresztmetszetét . Ezek után a (p , y) reakció hatáskeresztmetszetének 
kifejezésében a r p r y / r t e l j e s faktor tól eltekintve minden tényező ismert. Feltételez-
tük, hogy E p ^ T t e l j e s , mert a neutroncsatorna itt még zárt . Ennek alapján а Г р  
értéket a 1641,7 keV-es rezonanciára vonatkozóan az [50] referenciából véve, Г
у  
abszolút érték az analóg ál lapotból a 376 keV-es nívóra tö r t énő átmenetre Г37® = 
= 0,146 eV. Az alapállapotra menő у sugárzás esetén Г
у о
 = 0,06 eV-nak a d ó d o t t . 
H a az analóg— 376 keV gerjesztett állapot átmenetet (3/2~) —(3/2~) M 1 á tmene t -
nek tételezzük fel,* akkor ennek az á tmenetnek az erőssége 1,5 • 10~2 Weisskopf 
egység. A vizsgált átmenet tehát az egyrészecske átmenethez képest két nagyság-
renddel tiltott. Az alapállapoti átmenetre, ha ez E2 jellegű, 0,1 Weisskopf egységnyi 
erősséget kapunk . 
Látha t juk , hogy bár a spektrumnak egyik legerősebb vonala az analóg-ant i -
analóg átmenetnek megfelelő M \ átmenetből származik, abszolút erőssége mégis 
két nagyságrenddel az egyrészecske átmenet erőssége alatt van. 
A 49V mag 
A 49Ti m a g ( Z = 2 2 , N=21) állapotainak analógjait a 49V ( Z = 2 3 , N= 26) mag-
ban kell keresnünk. A zárt d3/2 törzsön kívül itt most 3 p ro ton és 6 neutron van az 
/7 /2 héjban. A 15. ábrán lá that juk a megvalósuló konfigurációkat. 
p 3 / 2 
X X 
X 
X X 
X X 
X X 
f7/2 X X X 
X X 
X X 
X X 
f>/2 
d3/2 d з/2 
49 49 
?/'27 1ahp a'"°p°0 23 26 (alap allopo,) 
( r , T 3 - j r ) ( T , T 3 - f ) 
15. ábra. A 4 eTi szülő és a 4 9V analóg m a g o k 
a lapál lapot i k o n f i g u r á c i ó j a 
A 49Ti alapállapot J" = l/2~; T= 5/2 analógjá t (p, y) reakcióban nem t u d j u k 
elérni itt sem, mert negatív bombázó energiánál kellene keresni. A 49Ti első gerjesz-
tett állapota Jn = 3/2~; 7"= 5/2 erősen jelentkezik (d,p) reakcióban és úgy tűnik, hogy 
а 2p3/2 egyrészecske erősség zöme erre a n ívóra koncentrálódott ebben a m a g b a n . 
* A z ana lóg -an t i ana lóg E 2 y á t m e n e t tiltott, a z / 7 / 2 h é jban érvényes effekt ív- töl tés é r t é k e k a l a p -
j á n [16]. 
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Várhatjuk tehát, hogy a megfelelő izobár analóg rezonancia is erős lesz. A 49Ti 
magban £ x = 1374 keV-nél van az első gerjesztett állapot. A 45Sc magnál ismer-
tetett módon a Coulomb energiakülönbség alapján az állapot analógját a 49V mag-
ban E j = 7,714 MeV gerjesztési energiánál várjuk. 
A 48TÍ(/J, Y) 49V reakció gerjesztési görbéje 
A reakció gerjesztési görbéjét £ p = 870—-2290 keV bombázó energiatartomány-
ban már vizsgálták részletesen [53, 54], és igen sok rezonanciát találtak. Ezek közül 
némelyek 5—10-szer nagyobb intenzitásúak, mint a szomszédos rezonanciák. A Cou-
lomb energia becslésből és egymástól való távolságuk alapján ezeket mint analóg re-
zonanciákat lehetett azonosítani. £„=1007 és 1013 keV-nél találtuk meg saját méré-
seinkben [11] is a 49Ti első gerjesztett állapotának analógját, két komponensre fel-
hasadva (16. ábra). A gerjesztési görbe £ p =1320—2140 keV közötti részét, amely 
szintén saját mérésünkből származik a 17. ábra mutatja. 
Az £ p = 1362 keV-nél megjelenő rezonancia, a 49Ti magban £ x = 1724 keV ger-
jesztett állapot (J" = l/2~) analógja. A szülő és analóg mag szóban forgó nívóit lát-
hatjuk a 18. ábrán, a 49V alacsonyan fekvő gerjesztett állapotaival együtt. 
Az £ p = 1 3 8 8 keV bombázó energiánál talált rezonanciának megfelelő szülő álla-
pot nem egyértelműen azonosítható a 49Ti magban. Erős rezonancia jelenik meg a 
gerjesztési görbében £ p = 1 5 6 6 keV és £ p = 1 5 7 9 keV bombázó energiáknál. A szülő 
magban a megfelelő energiatartományban nem ismerünk gerjesztett állapotot, így 
ha ezek analóg rezonanciák, akkor szülő állapotaik nem ismertek, valószínűleg kü-
lönleges szerkezetük miatt. 
Spektrum mérések 
Részletes у spektrum vizsgálatokat végeztünk az £ p = 1 0 0 7 és 1013 keV, E p = 
= 1362 keV, £ p = 1388 keV £ p = 1 5 6 6 keV és £ p = 1 5 7 9 keV bombázó energiáknál 
talált rezonanciákon [11, 55]. A 19., 20., 21., 22., 23. és 24. ábrákon láthatók a 
Ge(Li) detektorral mért у spektrumok. A 2p3/2 egyrészecske állapot analógjának 
megfelelő 1007 és 1013 keV rezonanciák у bomlását а IX. táblázatban foglal tuk 
össze a p1/2 típusú 1362 keV rezonanciával együtt. Látjuk, hogy a két vonalra fel-
hasadt 3/2~ analóg rezonancia у bomlás szempontjából különbözően viselkedik. 
Bizonyos átmenetek az egyik rezonanciánál megtalálhatók, míg a másikban hiá-
nyoznak. A 45Sc magban levő 376 keV-es gerjesztett állapothoz hasonló szerepet 
játszik itt a 153 keV nívó, amely szintén a 2p3 /2 egyrészecske állapot képviselője, 
bár igen kis mértékben. А X. táblázat tartalmazza a 48Ti(3He, d) 49V mérés ered-
ményeit és a 50Cr(í, a) 49V mérésből származó adatokat , a 2p3/2 gerjesztésre vonatko-
zóan [56, 57]. 
Magasabb gerjesztési energiáknál is találtak még olyan nívókat, amelyekre a 
befogott proton pályamomentuma / p = l , de ezeket nem tudják biztonsággal p3/2 
gerjesztésekkel azonosítani, itt már p1/2 gerjesztések is előfordulnak. A megtalált 
p3/2 nívók erősségeinek összege nem adja ki a várt egyrészecske erősséget, így azt 
kell hinnünk, hogy az több gyengén gerjesztett nívóra oszlik szét. A legerősebb 
Рз/i egyrészecske jellegű nívó az £^ = 2312 keV-nél talált állapot. Az analóg állapot-
" f l 
i 
X 
X 
tfooő -
зооо L 
2 í W L 
1000 h 
1000 • 1010 1020 
ер (kev) 
16. ábra. " T i ( p , у) « V reakció, Ep = 1007 és 1013 keV rezonanciák 
1000 y 
500 \ 
J l t 
1400 1500 WOO 1700 1800 1900 2000 2WO 
Ep lab (кeV) 
17. ábra. 48TiO, y) 49V reakció gerjesztési görbéje 
N 
О 
w 
>• 
я 
> 
z > 
5-
о 
> -
r 
r > 
я 
о 
H 
о 
я 
о > 
s 
s > 
и 
о 
s 
г 
Сй > -
z > 
я < 
N 
о >• 
г
1  
> 
е-
OS 
4 6 4 F O D O R I . 
Ex , fXeV) 
176? -1714 -
-3,2-
Exfker) 
6306-
6292-
SI15 -6068 -
774 -
7736-
6753 -i'tp— 
Ep (ktV) 
. 1666 
. 1303 
. 1362 
1013 
1007 
49 
2?1'27 
2303-
2237-
1658 -
1639 -
1510 -
1138 -
766 -
162 . 
91 • 0 • 
23v26 
(зц) ('/?> 
m?) 
'1/3') 
to, з / з л > 
?/з> 
3/2-
3/f 
S/2-
18. ábra. " T i és " V m a g o k n í v ó s é m á j a 
!> t"2 
I X . T Á B L Á Z A T 
R e z o n a n c i a 
nívó energ ia 
Ex ( M e V ) 
J« 
R e z o n a n c i a 
Végá l lapo t 
E x k e V J" 
Rela t ív 
in tenz i tás M u l t i p o l a r i t á s r , . ( eV) 
Weiss-
kopf 
(eV) 
0 7 / 2 - 6 
7,735 3 / 2 - 9 0 5 / 2 - 113 M l 0,15 9,56 
153 3 / 2 - 100 M l 0,13 9,25 
1633 1/2 + 30 E l 0,04 205,0 
1648 1 / 2 - , 3 / 2 - 20 M l 0,03 4,7 
7,741 3 / 2 - 0 7 / 2 - 9 
Ml :9,6 9 0 5 / 2 - 100 0 , 9 9 8 M 1 + 0,22 M 1 + 
0 . 0 0 2 E 2 * 0,000 4 E 2 E2 :0 ,23 
153 3 / 2 - 9 M l 0,02 9,3 
1633 l / 2 + 30 E l 0,07 206,0 
1648 1 / 2 - , 3 / 2 - 7 M l 0,02 4,8 
8,088 1 / 2 - 0 7 / 2 " 5 
9 0 5 / 2 " 7 
153 3 / 2 - 100 M l 1,7 10,6 
1633 1/2 + 3 E l 0,026 242,0 
1648 1 / 2 - , 3 / 2 - 4 M l 0,035 5,6 
* A z M 1 / E 2 k e v e r e d é s s a j á t szöge losz lás m é r é s ü n k b ő l [11] s z á r m a z i k . 
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19. ábra. 4 8Ti (p, y)48V r e a k c i ó , y s p e k t r u m Ep = 1007 k e V - n é l 
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21. ábra. 48Ti(/?, y) 49V reakció, y spekt rum E,, = 1362 keV-nél 
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22. ábra. 4 8Ti(p, y) 49V reakció, у spektrum E„ = 1388 keV-nél 
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23. ábra. 4 8 Ti (p , у) 4SV reakció , у s p e k t r u m Ep = 1566 keV-nél 
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24. ábra. 4 8Ti(p, у)49V reakció, у spektrum E„ = 1579 keV-nél 
IZOBÁR ANALÓG ÁLLAPOTOK GAMMA-BOMLÁSÁNAK VIZSGÁLATA 4 7 1 
X . T Á B L Á Z A T 
Végállapot 
E x (keV) lp J * 
4 8 T i ( 3 He, d) 4 9 V (t,a) 
( 2 J + 1 ) C 2 S 
( a ) 
( 2 J + 1 ) C 2 S 
(b) C
2S 
153 1 3 / 2 - 0 ,07 0 , 1 7 0 , 1 2 
*1664 1 3 / 2 - 0 , 3 8 0 , 5 0 g y e n g e 
2279 1 3 / 2 - 0 ,35 0 , 5 5 g y e n g e 
2312 1 3 / 2 - 0 ,67 1,31 0 , 0 2 
* Á l t a l u n k 1658 k e V ta lá l t n í v ó 
a ) Re f . 56 
b) Re f . 57. 
bői idevezető y átmenet olyan gyenge, hogy a mi spektrumainkban nem volt látható. 
A felhasadt antianalóg állapot energiában legalacsonyabban fekvő tagja az igen 
kicsi spektroszkópiai faktorral rendelkező 153 keV-es gerjesztett állapot. Az erre 
vezető M l átmenet az £ / = 1 0 0 7 keV-es rezonancia spektrumának egyik legerősebb 
vonala. Ennek ellenére az átmenet abszolút erőssége, amint azt a táblázatban feltün-
tettük: 1,4-10~2 , Weisskopf egységekben kifejezve. 
Az £ / = 1 3 6 2 keV rezonanciánál szintén nagy intenzitású y átmenetet találtunk 
a 153 keV-es nívóra, de itt szó sem lehet analóg-antianalóg átmenetről, mivel ez a 
rezonancia a p1/2 egyrészecske gerjesztés analógja. Az £ / = 1 3 8 8 keV rezonancián 
mért spektrumból kapott y bomlási intenzitásokat a XI. táblázatban tüntettük fel. 
X I . T Á B L Á Z A T 
E x (keV) 
Átmene t 
Г
у
 (eV) J * jellege ryw 
0 7 / 2 - 0,006 
90 5 / 2 - 0,011 
153 3 / 2 - M l 0,089 10,6 
753 3 /2 + E l 0,040 310,0 
1139 ( 5 / 2 - , 7 / 2 " ) 0,034 
1639 1/2 + E l 0 ,026 246,0 
(Ex o s z lop a v égá l l apo tok gerjesztési ene rg iá i t t a r t a lmazza . ) 
Az £ / = 1 3 8 8 keV rezonancia spin és paritás értéke Jn = 3/2" [58]. Ennél a 
rezonanciánál is a spektrum legerősebb vonala a 153 keV végállapotra vezető át-
menetből származik. Ennek ellenére itt sem az analóg-antianalóg M l átmenetről 
van szó. Az £ p = 1 3 8 8 keV-es rezonanciát nem tekinthetjük p3/2 egyrészecske ger-
jesztés analógjának. Ha a 49Ti magban levő £ / = 1 7 6 2 keV nívó lenne a szülő ál lapot , 
akkor az energiakülönbség az Ep= 1362 keV rezonancia szülő állapota Ex= 1724 keV-es 
nívó és e között AEX = 38 keV, míg a két rezonancia távolsága AEP=26 keV. Az analóg 
állapot feltevésnek ellene mond az is, hogy ha az £/. = 1762 keV gerjesztett állapot a 
49Ti magban p3/., egyrészecske gerjesztés, akkor a neki megfelelő átmenet (cl, p) strip-
ping reakcióban meg kell jelenjen, de ez nem következik be [59]. 
Megvizsgáltuk még a gerjesztési görbében £ / , = 1566 és 1579 keV-nél talált igen 
erős rezonanciák spektrumait. Ennek a két rezonanciának nem ismeretes a spin, 
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paritás értéke, azt sem tudjuk, hogy analóg rezonanciák-e vagy sem. A szülő mag-
ban a megfelelő gerjesztési energiáknál nem találtak nívót, sem stripping sem „pick-
u p " reakcióban [57, 59]. A spektrum vonalak intenzitását a XII . táblázat mutat ja . 
X I I . T A B L A Z A T 
49y 
F.x (keV) J * 
E p (keV) 1566 1579 
N y / N p - I O " 1 9 N , , / N „ • 1 0 " 12 
0 7 / 2 " 2 0 2 0 
9 0 5 / 2 - 6 3 2 
153 3 / 2 - 2 7 11 
7 5 3 3 / 2 + 1 2 6 1 8 
1 1 3 9 5 / 2 - , 7 / 2 " 61 3 5 
1 6 3 9 l / 2 + 2 5 
— 
Ennek alapján az £ p = 1 5 6 6 keV rezonancia valószínűleg pozitív paritású, az 
£ p = 1579 keV-nél talált rezonanciára pedig ilyen alapon nem lehet feltevéseket 
tenni . 
Г y abszolút értékek 
А Г
у
 abszolút értékeket eV-ban kifejezve szintén feltüntettük a táblázatokban 
az 1007, 1013 és 1362 meg 1388 keV-es rezonanciák у átmeneteire. 
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r e z o n a n c i á k e s e t é n 
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А Гy értékek meghatározására a 48Ti(p, y) 4eV reakció esetén a vastag targe-
ten mért hozamot használtuk fel. A vastag targettel mért gerjesztési görbéket lát-
hat juk a 25a és 25b ábrákon a kérdéses rezonanciákra vonatkozóan. А Г,, értéke-
ket a hozamból az alábbi összefüggés alapján számítottuk, Г
Р
~ Г , feltevéssel. (A neut-
ron csatorna itt minden rezonanciára vonatkozóan zárt.) 
2 e 
X 2 
7 ( o o , 
2 7 + 1 Г Г 1
 p' у ( 2 / 1 + 1 ) ( 2 7 0 + 1 ) Г, 
Az összefüggésben szereplő e a céltárgy anyagára jellemző fékezési hatáskereszt-
metszet, keV cm2 /atom dimenzióval, X2 az Ep bombázó energiával rendelkező pro-
tonok hullámhossza, cm2 dimenzióval, °°) a y hozam , i 1 = a bombázó részecske 
spinje, 70 = a targetmag spinje, 7 = a végállapot spinje, Гр a rezonanciának proton 
befogás, ill. elbomlásra vonatkozó szélessége, Г , = a teljes szélesség. 
A 59Cu mag 
Az /7 /2 héjban tapasztalt bonyolult konfigurációjú állapotok helyett, a p3/2 héj 
elején levő magoknál ismét egyszerűbb szerkezetű állapotokat figyelhetünk meg. 
A Z = 2 8 és N= 28 elérésénél kétszer mágikus maggal van dolgunk, várhatjuk tehát, 
hogy a zárt héjakon kívüli néhány nukleon ebben a tartományban egyszerű kon-
figurációkba rendeződik. Igen vonzó target ilyen szempontból a 58Ni, amelyben 
Z = 2 8 proton és N= 30 neutron található. Egy proton hozzáépiilésével az IgCu^ 
magot érjük el, ahol az |INi31 mag állapotainak analógját várjuk. A 26. ábrán lát-
ható a szülő és analóg konfigurációk vázlata. 
59 
Ni 
28 31 
ш 
p 3 / 2 
по 
(газ-
ín. í j ) 
P 3 / 2 
+ 
"/2 
(n, 'j' 
Pj/2  
П /
ъ 
59 
си 
29 30 
2 2 ' (Г'~, Ь'Т' 
26. ábra. Szü lő á l l apo t a 5 9Ni m a g b a n és a megfe le lő ana lóg á l l apo t a r , 9Cu-ben 
A 59Ni magban levő állapotok analóg állapotait keressük tehát a 59Cu magban. 
A módszer itt is ugyanaz mint egyéb magok esetében. Azt kell megtalálnunk, hogy 
melyek azok az állapotok a 59Ni magban, amelyek egyrészecske-gerjesztés jellegűek, 
mert várható, hogy ezek analóg állapotai jelentkeznek, majd a 59Cu magban. A kér-
dés eldöntésére először tehát a 58Ni(í/, p) 59Ni magreakció eredményeit kell szemügyre 
vennünk [60]. A 89Ni mag szóban forgó gerjesztett állapotait a 27. ábrán találhat-
juk meg. 
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Nagy spektroszkópiai faktorral jelenik meg a 59Ni alapállapot, amely p3/2 egy-
részecske állapot. Ennek megfelelő analóg állapot Ex = 3,9 MeV gerjesztési ener-
giánál van a 3 9Cu magban, a (3He, d) magreakció [61] eredményei szerint, mert 
Jp= l-el erős á tmenet vezet erre a nívóra, (p, y) reakcióban ez túlságosan alacsony 
bombázó energiánál £ p ~ 4 5 0 k e V jelenne meg, mert 
a (p, y) reakció Q értéke 3,42 MeV. 
A gerjesztett nívók között / „ = 1 értékkel talált 
állapotok lehetnek p3j2 és p1/2 egyrészecske gerjeszté-
sek. A J " értékek eldöntésére nem elég az /„ ismerete. 
58Ni(/!, y) 69Ni reakcióból, y —y szögkorreláció mérés-
sel [62] határozták meg egy néhány nívó spinjét. E sze-
rint a mérés szerint az 59Ni-ben Ex=471 keV nívó 
1/2", és 1318 keV nívó 3/2", spin-paritás értékkel ren-
delkezik. Mindkét nívó elég erősen gerjed a (d, p) reak-
cióban, és a nekik megfelelő állapotok a 59Cu mag-
ban szintén megjelennek (3He, d) reakcióban / p = l 
pályamomentummal befogott protonokkal. A 471-keV-
es szülő állapot analógját (p, y) reakcióban is megta-
lálták £ p = 947 keV bombázó energiánál [63]. Kérdéses 
viszont, hogy az £ p = 1 8 4 3 keV rezonancia a (p, y) re-
akcióban, amelyet a generátor energia hitelesítésére 
is használtunk, tekinthető-e a 5 9 Ni 1318 keV nívó ana-
lógjának. A rezonanciából a 59Cu alapállapotra menő 
y sugárzás szögeloszlását izotrópnak találták [63]. Ez csak úgy lehet, ha a rezo-
nancia spinje 1/2, ami ellentmond az előbb említett adatoknak, vagy ha a 3/2 spint 
fogadjuk el akkor az átmenet nem tiszta M l , hanem M l +E2 keveredés van, ami 
10%-os E2 keveredéssel előidézhet izotrópszögeloszlást. 
A äsKi(d,p) 5 9Ni reakcióban legnagyobb spektroszkópiai erősséggel megjelenő 
állapot £ , .=3070 keV-nél levő nívó. A befogott neutron pályamomentuma itt /„ = 4. 
Ez tehát egy gg/2 egyrészecske gerjesztésnek megfelelő neutron állapot. Ennek az 
analógját megtalálták (3He, d) reakcióban is. A 59Cu magban Ex = 6,90 MeV-nél levő 
állapotra / p = 4 értéket kaptak a szögeloszlás mérések alapján [64]. 
A XIII. táblázat foglalja össze a 59Ni magban levő lehetséges szülő állapotokat, 
a (d, p) reakcióból kapott spektroszkópiai információkkal együtt és a nekik meg-
felelő analóg állapotokat a 59Cu magban (3He, d) és (p, y) mérések alapján. 
X I I I . T Á B L Á Z A T 
5 8 N i ( d , p ) 5 9 N i [60] 5 8 N i ( 3 H e , d ) 5 9 C u [61] 5 8 N i (p ,y) 5 9 C u 
Ex (keV) J„ J" ( 2 J + 1 ) S E x (keV) 'P J= (2J + 1 ) C
2 S E p (keV) 
0 1 3 / 2 - 2 ,77 3904 1 3 / 2 - 0,6 4 5 0 
471 1 1 / 2 - 1,41 4364 1 1 / 2 - 0 ,32 947 
1318 1 3 / 2 - 0 ,60 5248 1 3 / 2 - 0 ,12 1843 
1 / 2 -
3071 4 9 / 2 + 7 ,90 6900 4 9/2 + 3531 
3070. 
1318 • 
1190 • 
870 3,2-
47! Vf 
340 S/f 
3/2 
59 ' 2 
Ni 
27. ábra. A 5 9Ni m a g gerjesztet t 
á l l apo ta i 
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A 58Ni(/?, y) 59Cu reakció gerjesztési görbéje 
Butler és Gossett az Ep = 750—1850 keV bombázó energia tartományban N a J ( E l ) 
szcintillációs számlálóval vizsgálták a reakciót [63]. Szélesebb energiatartományban 
vették fel a gerjesztési görbét Carver és Jones [65], akik a 59Cu mag ß+ aktivitásának 
mérését használták fel a reakció bekövetkezésének detektálására. Mi az 1843 keV-es 
rezonancián mértünk Ge(Li) detektorral spektrumot (9. ábra) , azután az E p = 
3450—3600 keV bombázó energiatartományban mértünk gerjesztési görbét, Ey> 
>2,1 MeV energiájú y sugárzást detektálva integrálisán. Ez a gerjesztési görbe lát-
ható a 28. ábrán. 
1000 -
1 1 : 1 • 
3450 3500 3550 3600 f&fl 
28. ábra. 5 8 N i ( p , y) 5 9 C u r e a k c i ó ger jesztés i g ö r b é j e , a gV2 a n a l ó g r e z o n a n c i á v a l 
A már említett Coulomb energia becslés alapján g9/2 egyrészecske állapotnak 
megfelelő analóg rezonanciát £ p = 3560keV bombázó energiánál vártuk. Az ábrán 
látható gerjesztési görbén ez a lezonancia £ p = 3531 keV-nél található. Ez a 59Cu 
magban £ , = 6 , 8 9 MeV gerjesztési energiának felel meg. Jó egyezésben a ( ! He, d) 
reakcióból kapot t gerjesztési energia értékkel a g9/2 proton állapotra vonatkozóan. 
Spektrum mérések 
Az £ p = 1 8 4 3 keV rezonancián mért spektrum bonyolult sok átmenetet tartal-
maz, de legerősebb átmenet a rezonanciából az alap és első gerjesztett állapotra vezető 
y átmenet. Mindkettő valószínűleg M l átmenet. 
A 3531 keV rezonancia spektrumában (lásd a 29. ábrát) a legerősebb átmenet 
az analóg állapotból az £ , = 3046 keV gerjesztési energiánál található 9 /2 + spinű 
és paritású nívóra vezető y átmenet. Ez az állapot éppen a g9/2 analóg állapot ( £ = 3/2) 
antianalóg megfelelője ( £ = 1 / 2 ) , ami (3He, d) reakcióban szintén erősen jelentkezik 
/ p = 4 és (2У+1) C 2 S = 3 , 1 értékkel [61]. Meg kell jegyeznünk, hogy 59Cu magban 
ezen a két lp=4 állapoton kívül nem találtak ilyen típusú nívót, tehát a g9/2 erősség 
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29. ábra. 5 8 N i ( p , y) 5 9 Cu, у s p e k t r u m , Ep = 3531 keV-en 
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nincs felhasadva több nívóra sem az analóg, sem az 
antianalógállapot esetén. A 30. ábrán láthatjuk a 
g9/2 analóg rezonancia y bomlását. A spektrum alap-
ján meg tudtuk határozni az elágazási arányokat 
is. A y átmenetek 83%-a megy a 3046 keV 9/2+ 
nívóra, 13%-a a 2570 keV-nél levő általunk talált 
nívóra, amelynek létezését az is igazolja, hogy a 
spektrumban megtaláltuk a lebomlásának megfe-
lelő vonalakat is. 
Г y abszolút értékek 
A rezonanciákon felvett spektrumok alapján 
meghatározott y hozamokból kiszámítottuk а Г
у  
értékeket: a 4 8Ti(p, y) 49V reakciónál ismertetett 
módszerrel. А Г„ ~ i t e l j e s 
feltevés itt is jogosult, 
mert a neutron csatorna ennél a reakciónál is zárt 
a vizsgált gerjesztési energia tartományban. Ered- 30. ábra. A 5 9 C u mag n í v ó s é m á j a 
ményeinket а XIV. táblázat foglalja össze. 
Az 1843 keV rezonancia spin értékét nem tudjuk biztosan, amint azt tárgyaltuk, 
itt feltételeztük, hogy 3 /2" . Ha ez valóban így van, akkor a Weisskopf egységben ki-
fejezett 0,9 Г
у
 érték e rős analóg-antianalóg M1 átmenet jelenlétére utal, mert a 
Рз/2 egyrészecske gerjesztés antianalóg állapotának jelen esetben a 59Cu alapállapot 
tekinthető. (3He, d) reakcióban lp= 1 és (2J+1) C2S=2,1 értékkel jelentkezik. 
X I V . T Á B L Á Z A T 
R e z o n a n c i a 
E „ (keV) J " 
Végá l l apo t 
E , (keV) J * 
Á t m e n e t 
jellege 
r./eV) 
mért. r y W (eV) Гу/Гууу 
1 8 4 3 3 / 2 - 0 3 / 2 - M l 2 , 6 9 3 , 0 0 , 9 
1 8 4 3 3 / 2 - 4 9 0 1 / 2 - M l 0 , 2 5 2 , 2 0 , 1 1 
3 5 3 1 9 / 2 + 3 0 4 6 9 / 2 + M l 1 , 8 6 1 , 2 1 , 5 
3 5 3 1 9 / 2 + 2 5 7 0 7 / 2 - E l 0 , 3 7 8 9 , 5 4 , 1 - 1 0 - ' 
A g9/2 analóg ál lapotból az antianalóg állapotra vezető M l átmenet páratlan 
erősséggel jelenik meg e bben a tömegszám tartományban. A mérésben talált 1,5 Weiss-
kopf egységnyi Г
у
 ér tékhez hasonló nagy átmeneti erősségeket csak az s—d héjban 
találtak. 
III. Diszkusszió 
Méréseink után rendelkezésünkre álló kísérleti adatok analízise előtt érdemes 
röviden áttekinteni azt a gondolatmenetet, amely a 49Sc-ban talált p3/2 analóg rezo-
nancia M l bomlásának tiltottságát magyarázza. A könnyű magokkal ellentétben, 
az A > 4 0 tömegszám tartományban m á r nagyobb a nívósűrűség, nagyobb a való-
színűség arra, hogy az adott konfigurációnak megfelelő energiánál t öbb olyan el-
3046 
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59 
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térő szerkezetű állapot legyen, amelyek keveredést hozha tnak létre. A törzs polarizá-
ciójából származó á l lapotok jelenlétét és hatását analóg-antianalóg átmenetekre S. 
Maripuu tárgyalta [37]. Megfontolásai t párat lan tömegszámú magokra végezte. 
Legyen az utolsó nukleon l2j2 héjmodell pályán, és csatolódjon egy olyan törzs-
höz, amely kétszer mágikus részt és az lxjx héjban páros számú n db nukleont tartal-
maz . (Lásd a 31. ábrá t . ) A törzs spinje és izospínje J0 és T0. 
Az analóg ál lapot hullámfüggvényének fő része akkor : 
= [í,/l")j0 = 0, T0 ® j H j t , To + i -
Az antianalóg konfiguráció ennek megfelelően: 
4J2 = № . - « . T . ® y J A . T t - * . 
A különféle törzspolarizációból származó á l lapotok hullám-
függvénye akkor : 
<Pj0 = [O1X/0, To-l T0-Í-
'2 '2 
I, J, 
31. ábra 
Az analóg—ant ianalóg M l átmenetre vonatkozó redukál t átmeneti valószínűség 
kifejezése ezek között az állapotok között az alábbi fo rmában írható fe l : 
Z?(M1) = l a . a ^ l Q i M V l V j + a . Z ß j M Q i M l ) ^ , (III . l ) 
J 0 
ahol ax, a2 és ßJtj együt thatók az egyes konfigurációk amplitúdóit reprezentálják, 
ß ( M l ) pedig egyrészecske M l operá torok összege. Elvileg az összegezés minden 
antiszimmetrikus / 0 F O , T0 — 1 konfigurációra vonatkozik. Gyakor la tban M l át-
menet esetén csak a J0 = 1, 7"0— 1 konfiguráció ad já ru lékot az átmeneti mátr ix elem-
hez B(M\) végleges a lak ja a megfelelő átalakítások u tán a következő: 
1/2 
(l2At = ï\\Qv{Ml)\\l2j2t = ï ) + a l l - Ж h 1 2 l 3 (2Д + 1) ( 2 Г 0 + 1)2J 
(1 1 2T — 1 11/2 
9 ( 2 Л Т Т ) Г 0 ( 2 Г 0 + 1 ) } = Vv(M 1 ) | | l x j x t = i > 
(III.2) 
! o 
Cx és C2 részleges apasági együt thatók: 
C i = О Т О , T 0 - 1 ) | Л И - 1 ( Л > T 0 - i ) ) 
és 
c 2 = ( / í ( o , T f U r H A , 7 W ) > . 
Az (III. 2) kifejezés első tagja egyszerű nukleon átmenetet ír le az /2y2 héjban, spin 
nélküli törzs mellett. A második tag az n darab törzsbeli nukleon já ru léka , átren-
deződés az lxjx pályán. Az Q(M\) kifejezésben a F index az operá tor izovektor 
részét jelöli. Az itt szereplő redukált mátrixelemek előjele a (gp—g„) f a k t o r előjelé-
től függ (I. 17), ami az / + ^ - e s pályákon pozitív és az 1-%-es pályákon negatív [38]. 
Az átmeneti valószínűség értékét azonban nemcsak ez határozza meg. Fontos sze-
repe van az a.2 és ßx ampl i túdóknak. Ezek előjele viszont az l2j2, és lxjx pá lyákon levő 
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nukleonok között levő kétrészecske kölcsönhatástól függ. Az n = 2 esetben, ha első-
rendű perturbációs közelítést alkalmazunk 
Й2
 = 
ßi E0 — E2 
ahol V12 a legutolsó nukleon és a törzs nukleonjainak kölcsönhatását képviseli, E0 
a kevert antianalóg állapot energiája, E2 pedig a nem perturbált konfiguráció 
energiája lenne. E0 — E2 így mindig negatív, a mátrixelem pedig pozitív, ha j\ és j2 
mindketten vagy l—\ értékűek, másképpen negatív. Az első esetben a (III. 2) 
kifejezés két tagja kiolthatja egymást, és az átmenet valószínűsége nagyon lecsök-
kenhet, míg olyan esetekben, ahol j\ és j2 közül az egyik és a másik két tag 
összegeződik és S ( M 1) nagy lehet. 
A 49Sc esetén a szóban forgó két héj a p3/2 és / 7 / 2 , mindkettő / = l+\ pálya, 
tehát a2 és ß3 ellentétes előjelű. A konkrét számítások az analóg-antianalóg átmenet 
~ 10 - 4 Weisskopf egységnyi erősségét reprodukálni tudták. 
Hasonló a helyzet az f7l2 héjban vizsgált egyéb tiltott analóg-antianalóg átme-
netek esetében is. 
A 59Cu magban talált g9/2 analóg rezonanciából származó (g9/2-*g9/3) M l át-
menet azonban meglepően erős: 1,5 Weisskopf egység. Az átmenet szempontjából 
fontos héjmodell pályák mindegyikére (ge/2 és p3/2) j = tehát Maripuu elmé-
letének alapján tiltást várhatnánk, az / 7 / 2 héjba tartozó magoknál vizsgált analóg 
rezonanciák Ml átmeneteihez hasonlóan. Ezt a rendkívül erős M l átmenetet meg-
kísérelhetnénk magyarázni a target-mag igen alacsony T értékével (Г„=1) és az 
állapot / = 9 / 2 spinjével, ugyanis az M l átmeneti erősség kifejezéséből láthattuk 
(1. 17), hogy az jjj-el fordítottan, a / ( / + 1 ) értékkel pedig egyenesen arányos. Ezek 
a faktorok azonban a 3—4 nagyságrend különbséget nem tudják magyarázni, ami 
a tiltott M l átmenetek erőssége és e között van. 
Mérési eredményeink birtokában megkíséreljük rendszerezni az analóg-anti-
analóg M l átmenetekre vonatkozó eddigi ismereteinket. 
A 8 P l e ( r > = i ) , ?|C118 ( Г > = 1 ) és Í?C120 ( Г > = 1 ) magokban az / 7 / 2 és p3/2 
analóg rezonanciák jelennek meg. Az analóg-antianalóg M l átmenetek igen erősek, 
1 Weisskopf egység nagyságrendjébe esnek. A rezonanciák у bomlásainak elágazási 
arányai olyanok, hogy az átmenetek 80—90%-a vezet az antianalóg állapotra. Ezek-
nél a magoknál a magszerkezet olyan, hogy nincs lehetőség a nagyon bonyolult 
konfigurációk kialakulására, viszonylag kicsi a nívósűrűség, és sem a szülő, sem 
az analóg, sem az antianalóg állapotok nem hasadnak fel több nívóra. Részecske 
„transzfer" reakcióban, (ff p) vagy (3He, d), ezek az állapotok nagy spektroszkópiai 
faktorral jelentkeznek. 
A 39K magban ellenben a p3/2 analóg állapot M l átmenetei gyengék, 0,1 Weiss-
kopf egység nagyságrendűek. 23%, ill. 48%-os elágazási arányban vezetnek az anti-
analóg konfigurációnak megfelelő két nívóra. Itt már olyan maggal állunk szemben, 
amelyben az antianalóg állapot felhasadt több állapotra. Ezek közül részecske 
transzferben két nívó jelent meg, igen gyenge spektroszkópiai faktorokkal: (2/4-1) 
C 2 5 = 0 , 0 5 és 0,58. Az analóg rezonanciából erre a két nívóra vezet az M l átmenet. 
Az 39A-ben található szülő állapot spektroszkópiai faktora sem nagy (£„=0,52), ami 
arra utal, hogy valószínűleg ez az állapot is több nívóra hasadt fel. 
Az / 7 / 2 héjba tartozó 2iSc28 (T> =9 /2 ) magnál a p3/2 analóg rezonancia analóg-
antianalóg M l átmenetéről már elmondtuk, hogy páratlanul gyenge ( 6 - 1 0 - 4 W. е.). 
4 F iz ikai Fo lyó irat X X / 5 
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A y átmeneteknek igen csekély része vezet a feltételezett antianalóg állapotra, ill. 
sok nívóra felhasadt antianalóg konfigurációnak arra a tagjára, amely (3He, d) mé-
résekben viszonylag nagy (£,,=0,68) spektroszkópiai faktorral jelenik meg [66]. 
Ennél a magnál az a szerencsés helyzet valósul meg, hogy a szülő állapotból (49Ca 
alapállapot) az antianalóg állapotra vezető ß~ átmenetet is meg lehet figyelni [31]. 
Ha a ß átmenet végállapota tisztán a feltételezett antianalóg konfiguráció, akkor az 
elméletileg várható log f t érték erre az átmenetre 3,5. A kísérletek elvégzése után 
log /7 = 4,9 adódott, ami szintén azt bizonyítja, hogy ennél az állapotnál konfiguráció 
keveredés van. Az analóg állapot maga is több nívóra hasadt fel [67]. Csak a szülő-
állapotra mondhatjuk, hogy az csaknem tiszta p3/2 egyrészecske konfiguráció, fel-
hasadás nélkül. 
A
 2fSc24 (£> = 1) és |зУ2С (T> = I ) magokban szintén több komponensre 
felhasadt p3j2 rezonanciákat találtunk. Az analóg rezonanciák M1 átmenetei az 
antianalóg állapotokra ~ 10~2 Weisskopf egység erősségüek. Az átmenetek az anti-
analóg konfigurációnak gerjesztési energiában a legalacsonyabban fekvő nívójára 
mennek 10%—30% elágazási arányban. Ezeknél a magoknál már nemcsak az analóg 
és antianalóg állapotok, de a szülő állapotok is több nívóra hasadtak fel. A részecske 
transzfer reakciók is világosan bizonyítják ezt, a y átmenetek tapasztalatai mellett. 
Az / 7 / 2 héjban tehát sokkal bonyolultabbak az állapotok és a konfigurációk, 
mint az s — d héjban. A megnövekedett nukleonszámoknak megfelelően komplikál-
tabb gerjesztések alakulnak ki, és a nagyobb nívósűrűség miatt a konfiguráció ke-
veredés is egyre nagyobb szerephez jut . Ilyen körülmények között érthető, hogy 
tiszta egyrészecske gerjesztéseket és a nekik megfelelő erősen egyrészecske gerjesztés 
jellegű analóg állapotokat sem találjuk. A közbenső állapotokkal való keveredés 
eredményeképpen megjelennek a több komponensre felhasadt analóg rezonanciák 
és a sok nívóra szakadt antianalóg állapotok. Ilyenkor nem várhatjuk azt, hogy 
az analóg-antianalóg M1 átmenetek erősen, egyrészecske átmenetként jelennek meg. 
Az гэСвз« (T>=3 /2 ) magban talált g9/2 analóg rezonancia egészen más termé-
szetű, mint a z / 7 / 2 héjban talált rezonanciák. Az analóg-antianalóg átmenet erőssége 
1,5 Weisskopf egység, határozottan egyrészecske jellegű [68]. Az antianalóg álla-
potra vezető M1 átmenet, 83%-a, a rezonancia teljes y bomlásának. Ezekből az 
adatokból is azt következtetjük, hogy a szóban forgó állapotok egyrészecske gerjesz-
tések. A részecske transzfer reakciók pedig ezt még jobban alátámasztják. A 59Ni 
magban található szülő állapot g9/2 nívó «S1,,~ 1 spektroszkópiai faktorral. Sem az 
analóg rezonancia (28. ábra) sem az antianalóg 9/2+ állapot nem hasadt fel. Egy-
egy nívó képviseli ezeket a konfigurációkat nagy spektroszkópiai faktorokkal. 
Mindezek összefoglalásából azt kell megállapítanunk, hogy az analóg-antianalóg 
A/l átmenetek természetét elsősorban a magszerkezet határozza meg. Ez a döntő 
az átmenet erőssége és az elágazási arányok szempontjából is. 
Ha a törzs polarizációjából származó állapotok nagy súllyal vannak jelen, ke-
verednek az antianalóg konfigurációval, és az felhasad több nívóra. Ez a felhasadás 
erősen csökkenti az M 1 átmenet valószínűségét. На а (ПГ. 2) összefüggést jobban 
szemügyre vesszük, láthat juk, hogy a konkrét magszerkezet szerepének hangsúlyo-
zása nem mond ellene Maripuu eredményének, hanem annak általánosabb alkalma-
zását teszi lehetővé. Az a 2 és ßx együtthatók előjelének egyezése vagy ellentétessége 
csak akkor lehet döntő, ha azok nagyságrendje is összemérhető. Ha nincs törzs 
polarizáció vagy igen kismértékű, akkor ßx is kicsi, a2 mellett elhanyagolható és 
akár egyező, akár ellentétes előjelűek, ßx nem befolyásolja az átmenet erősségét. 
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Az izobár analóg rezonanciák elektromágneses átmeneteinek tanulmányozása, 
amint azt az eddigi eredmények is mutatják, a magszerkezet kutatás fontos eszközévé 
vált. Várhatjuk, hogy az ilyen vizsgálatok kiterjesztése eddig nem vizsgált gerjesztési 
energia és tömegszám tartományokra további értékes információkkal járul hozzá 
eddigi magfizikai ismereteinkhez. 
IV. Összefoglalás 
Végezetül a dolgozatban részletesen tárgyalt eredményeket az alábbiakban össze-
gezhetjük. 
A KFKI 4 MeV-es Van de Graaff generátora által szolgáltatott proton nyaláb-
bal létrehozott (p, y) reakciókban gerjedő izobár analóg rezonanciákat tanulmá-
nyoztuk. A gamma sugárzást Ge(Li) detektorral detektáltuk. Vizsgáltuk a 44Ca(p, y) 
45Sc, 48Ti(/?, y) 49V és 58Ni(/i, y) 59Cu magreakciókban gerjeszthető p3/2, ill. g9/ä analóg 
rezonanciákat. 
Kísérleti módszerünk a következő volt. Először felvettük a reakció gerjesztési 
görbéjét, hogy az analóg rezonanciákat azonosíthassuk. A gerjesztési görbét az ál-
talunk vizsgált tartományokban is ismerték már, de az analóg rezonanciák azonosí-
tását mi végeztük el. Ezután megmértük az egyes analóg rezonanciák y spektrumát. 
A y spektrumok részletes analíziséből következtek a konkrét magok y átmeneteire 
vonatkozó megállapításaink. A végállapotok spin, paritás értékei mások méréseiből 
ismertek. Saját eredményünk az elágazási arányok, ill. а Г., abszolút értékek megha-
tározása, az egyes rezonanciákra vonatkozóan. 
Ezen mérések alapján állapítottuk meg, hogy 
1. Az / 7 / 2 héjba tartozó 46Sc és 49V magoknál, a p3/2 analóg rezonancia több nívóra 
felhasadva jelenik meg, a bonyolult magszerkezetnek megfelelően. (Részecske 
transzfer reakciók alapján ismeretes, hogy ezekben a magokban a megfelelő 
antianalóg konfiguráció is több gerjesztett állapotra szétszóródva jelentkezik.) 
2. A 45Sc és 49V magokban talált analóg rezonanciák у bomlásában az analóg-
antianalóg Ml átmenetekre vonatkozó elágazási arány ~ 10%—30%, az s—d 
héjbeli magokkal ellentétben, ahol ez lényegesen nagyobb érték. 
3. Az analóg-antianalóg M l átmenetek erőssége a 45Sc és 49V magokban ~ 10 - 2  
Weisskopf egység. 
4. A 2p3/2 héjba tartozó 59Cu magban a g9/2 analóg rezonancia is igen erősen jelent-
kezett a vizsgált (p, y) reakcióban felhasadás nélkül. 
(Ebben a tömegszám tartományban jelenleg ez az egyetlen ilyen nagy spin 
értékű analóg rezonancia, amit (p, y) reakcióban megtaláltak.) 
5. A 59Cu-ban talált g9/2 analóg rezonanciából származó analóg-antianalóg Ml 
átmenetre vonatkozó elágazási arány: 83%. 
6. A kérdéses M l átmenet erőssége 1,5 Weisskopf egység, ami az átmenet egy-
részecske jellegét támasztja alá. (Transzfer reakciók is azt mutat ják, hogy sem 
az analóg, sem az antianalóg konfiguráció nincs felhasadva.) 
Mindezek alapján összefoglalásul azt a következtetést kell levonnunk, hogy az 
analóg-antianalóg M 1 átmenetek erőssége szempontjából minden esetben a konkrét 
magszerkezet játszik döntő szerepet. S. Maripuu elméleti számításai szerint а 2p3J3 
4» 
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héjban vizsgált analóg rezonanciánál is tiltott M1 átmenetet kell várnunk. A tiltást 
azonban a törzs polarizációjából származó állapotoknak az antianalóg konfigurá-
cióba való keveredése okozza, ami a 45Sc és 49V magoknál igen erős, de nem lép fel a 
S9Cu mag g9/2 analóg rezonanciájának esetében. 
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fáradságos munkájukért , igyekezetükért, hogy a gyorsító a mérésekben fennakadás 
nélkül rendelkezésünkre álljon. Köszönettel tartozunk Meszter Erika, Klopfer Ervinné 
és Simon Tiborné laboránsoknak a mérési adatok gyűjtésében nyújtott segítsé-
gükért. 
Köszönetet szeretnék itt mondani Dr. Bódi Tibornénak, aki a gépelést végezte 
rendkívüli áldozatkészséggel és szorgalommal. Nem kevesebb köszönet já r Meszter 
Erikának és Lipsicz Györgyinek az ábrák elkészítéséért. 
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AZ A N H A R M O N I K U S KRISTÁLYOK 
S E L F - C O N S I S T E N S ELMÉLETE I*. 
S I K L Ó S T I V A D A R 
Egyesített A t o m k u t a t ó Intézet, E lméle t i Fizikai L a b o r a t ó r i u m , D u b n a 
M T A K ö z p o n t i F iz ikai K u t a t ó Intézet, B u d a p e s t 
1. Bevezetés 
A modern elméleti szilárdtest-fizika Debye [1], Born és Kármán [2] munkái alap-
ján a kristályrács rezgéseinek tanulmányozásából sarjadt ki. 
A kristályrács atomjai egyensúlyi helyzetük körül rezgéseket végeznek minden 
hőmérsékleten: a J = 0 ° K hőmérsékleten a kvantummechanikai nullponti rezgések 
következtében, a T > 0 °K hőmérséklet esetében pedig a hőmozgás eredményeképpen. 
A kristályrács atomjainak rezgései és a kristály dinamikai, termodinamikai és ru-
galmas tulajdonságait jellemző mennyiségek között kapcsolat áll fenn, a rácsrezgé-
sek tanulmányozásának egyik fontos célkitűzése éppen az, hogy megadja a kristály 
makroszkopikus tulajdonságainak mikroszkopikus magyarázatát. A kristályrács rez-
géseinek spektrumát és annak felhasználásával a kristály makroszkopikus tulajdon-
ságait jellemző mennyiségeket kiszámíthatjuk, ha ismerjük a kristályrács atomjai 
közötti kölcsönhatás potenciálját. Adiabatikus közelítésben [3], [4], [5] a kristály 
potenciális energiáját mint az atomok pillanatnyi helykoordinátáinak függvényét 
írhatjuk fel. Ha feltételezzük, hogy a rácsrezgések amplitúdói kicsinyek a rács atom-
jainak egyensúlyi távolságához viszonyítva, akkor a kristály potenciális energiáját 
sorba fejthetjük e kis rezgési amplitúdók hatványai szerint. A legegyszerűbb közelí-
tés a harmonikus közelítés, amikor a sorfejtésben a négyzetes tagnál megállunk és 
a rezgési amplitúdók magasabb hatványkitevőjű tagjait elhanyagoljuk. A kristályok 
elmélete harmonikus közelítésben részletesen kidolgozott, kialakult elmélet [5], [6], 
[7], amely a kölcsönhatás nélküli normálrezgések — a fononok — fogalmának a 
felhasználásával nagyjából helyesen írja le a kristály tulajdonságait. A kísérleti ada-
tok és a harmonikus közelítésben nyert elméleti eredmények kvalitatíve és a nagy-
ságrendeket illetően általában elég jó egyezést mutatnak, azonban a harmonikus 
közelítés több vonatkozásban nem bizonyult kielégítőnek a kristály tulajdonságai-
nak a kvantitatív leírására [8]. 
Az elmélet továbbfejlesztésének kézenfekvő első lépése az, hogy a harmonikus 
közelítés, mint kiinduló közelítés alapján a perturbációszámítás szokásos módszerei-
vel mint perturbáló tagokat vesszük figyelembe a potenciális energia sorfejtésének 
harmad- és negyedfokú anharmonikus tagjait. Ez a perturbációs közelítés általában 
elég jól bevált, és számos, a kristály tulajdonságait elméleti úton tanulmányozó 
dolgozatban alkalmazták. A kísérleti adatok és az elméleti eredmények összhangja 
tovább javult, a kristály tulajdonságainak egy jobb, pontosabb leírását szolgáltatta 
ez a közelítés. Az elért eredményeket több jó összefoglaló munkában [8]—[11] is-
mertették, ezért itt nem foglalkozunk velük részletesebben. Megjegyezzük, hogy a 
tapasztalatok szerint a statisztikus mechanika Green-függvényes módszere [12]—[18] 
* D o k t o r i értekezés. É r k e z e t t 1972. á p r . 20. 
** A z i roda lmi h i v a t k o z á s o k a t 1. а II . r é sz végén . 
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a kristályok egyensúlyi [19]—[33] és transzport [34]—[42] tulajdonságai vizsgálatá-
nak egyaránt igen jó és effektív módszere, a perturbációs közelítés kereteiben. 
Jóllehet a perturbációs közelítés a kristályok tulajdonságainak meglehetősen 
jó leírását adja, mégis vannak olyan esetek, amikor ez a közelítés nem alkalmazható. 
Jó példa erre az utóbbi évek folyamán igen sokoldalúan tanulmányozott [43] He s 
és He4 kristályok, az úgynevezett kvantumkristályok esete. A gyengén kötött és 
kis tömegű He-atomokból felépített hélium-kristályban az atomok nullponti rezgé-
seinek amplitúdója szokatlanul nagy: az atomok közötti egyensúlyi távolság~30%-át 
is eléri. Már maga ez a tény is kérdésessé teszi a potenciális energia sorfejtésének 
jogosultságát és a perturbációszámítás alkalmazhatóságát. A kvantumkristályok ese-
tében azonban egy alapvető nehézség is jelentkezik. De Wette és Nijboer megmutat-
ták [44], hogy héliumkristályok esetében kváziharmonikus közelítésben nem létez-
nek a normálrezgések, a fononok. Ebben a közelítésben ugyanis a hélium atomok 
rezgési frekvenciái tisztán képzeteseknek adódnak, ami a kristályállapot instabili-
tását jelenti [5]. így a kvantumkristályok esetében a perturbációszámítás eleve nem 
alkalmazható, hiszen maga a kiindulási közelítés nem létezik. 
Egy amerikai-kanadai kutatócsoport részletesen megvizsgálta a perturbációs 
közelítés alkalmazhatóságát a nemesgáz-kristályok: az argon, a kripton és a xenon 
kristályok esetében [45], [46]. Az idézett dolgozatokban a potenciális energia sor-
fejtésének harmad- és negyedfokú anharmonikus tagjait vették figyelembe és a köz-
vetlenül szomszédos a tomok kölcsönhatását a Mie—Lennard—Jones potenciál 
felhasználásával írták le, ahol £ a potenciálgödör mélységét jelöli, és az m paraméter 
értékét m = 12 és / и = 1 3 választották meg. Az idézett dolgozatok szerzői kiszámítot-
ták az Ar, Kr és Xe kristályok termodinamikai tulajdonságait jellemző mennyisé-
geket a perturbációszámítás szokásos módszereivel, és a számítások eredményeit 
összehasonlították a megfelelő kísérleti adatokkal. Az összehasonlítás arra a meg-
lepő eredményre vezetett, hogy az elmélet már akkor az érvényét veszti, amikor az 
egyensúlyi helyzetből való elmozdulás négyzetes középértékéből vont négyzetgyök 
nagyobb, mint az a tomok egyensúlyi távolságának mintegy 6%-a. Ez az állítás egyen-
értékű azzal az állítással, hogy a vizsgált elmélet elveszti az érvényességét, ha a hő-
mérséklet a Tm olvadási hőmérsékletnek körülbelül a harmadrészét eléri. Míg ugyanis 
a T < jT m hőmérsékleti tartományban a számított termodinamikai mennyiségek 
mind nagyságrendjüket, mind hőmérséklet függésüket illetően elég jó megegyezést 
mutatnak a kísérleti adatokkal, ez az egyezés megszűnik, az elméleti eredmények és 
a kísérleti adatok között nagy eltérés lép fel, ha Г > ^7 M . A [45] és [46] dolgozatok-
nak a fentebb röviden összefoglalt eredményei megmutatták tehát, hogy magasabb 
hőmérsékletek esetében, amikor 7=^(0,3—0,5)7m, az anharmonicitás immár lénye-
ges szerepet játszik a kristályokban, és a harmonikus normálrezgéseket, a harmo-
nikus fononokat nem tekinthetjük a rendszer jól definiált elemi gerjesztéseinek. 
Célszerűnek látszik az angol nyelvű irodalomban már kialakult szokásnak 
megfelelően bevezetni az „anharmonikus kristály" elnevezést. Az anharmonikus 
kristály elnevezést fogjuk használni minden olyan esetben, amikor röviden ki akar-
juk fejezni, hogy a kristály tulajdonságainak kialakításában az anharmonicitásból 
eredő effektusok lényeges szerepet játszanak, és a harmonikus közelítés nem tekint-
( 1 . 1 - 1 ) 
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hető alkalmas kiindulási közelítésnek a kristály tulajdonságainak a leírására. Ebben 
az értelemben anharmonikus kristályok a kvantumkristályok. A fentieknek meg-
felelően ugyancsak anharmonikus kristályoknak kell neveznünk a klasszikus kris-
tályokat is, amikor elég magas hőmérsékleten: Г>(0,3—0,5)7), kívánjuk vizsgálni 
tulajdonságaikat. 
A továbbiakban az anharmonikus kristályok elméletével fogunk foglalkozni. 
A kristályok dinamikai és termodinamikai tulajdonságait alapjaiban jól leíró 
Born—Kármán elmélet tehát az anharmonikus kristályok esetében nem kielégítő. 
Mint láttuk ez az elmélet nyilvánvaló ellentmondásra vezet a kvantumkristályok 
esetében, a klasszikus kristályok vonatkozásában pedig a 7>(0,3—0,5)7), hőmér-
sékleti tartományban nincs meg a szükséges összhang a kísérleti adatok és az el-
méleti eredmények között. Elemezzük а Вот—Kármán elméletet szemléletesen és 
gondoljuk meg, milyen vonatkozásban kell ezt az alapjaiban helyes elméletet mo-
difikálni, hogy alkalmas legyen az anharmonikus kristályok tárgyalására. A Born— 
Kármán elmélet abból az alapfeltevésből indul ki, hogy a kristályrács atomjai egyen-
súlyi helyzetük körül kis amplitúdóval rezgőmozgást végeznek a többi atom által 
létrehozott potenciáltérben. Tekintettel a rezgések kis amplitúdójára, a potenciál-
teret egy átlagos potenciállal írhatjuk le, az átlagos potenciál kiszámításánál az 
atomokat gyakorlatilag nyugalomban levőknek tételezhetjük fel. A potenciált, ame-
lyet egy szomszédos atom alakít ki egy adott a tom vonatkozásában, egy rövid 
hatótávolságú erős taszítópotenciálból és egy hosszú hatótávolságú gyengébb vonzó-
potenciálból felépítettnek tekinthetjük, és a kristályrács minden egyes atomja az 
összes többi atom által létrehozott, a fenti típusú potenciálok összességéből kialakult 
átlagos potenciálteret érzékeli. Amíg a rácsrezgések amplitúdója az atomok közötti 
egyensúlyi távolsághoz viszonyítva kicsiny, a rács többi a tomja által létrehozott po-
tenciált egy jól definiált potenciálgödörnek foghatjuk fel, a rezgő atom egyensúlyi 
helyzete a potenciális energia minimuma helyének felel meg, és a rezgő atom a 
potenciálgödörnek gyakorlatilag csak a valóban harmonikus jellegű alját érzékeli. 
Ebben az esetben valóban be lehet vezetni a rendszer jól definiált elemi gerjesztéseit, 
a fononokat, amelyek a kristályrács normálrezgései, és amelyeknek az anharmonici-
tásból eredő kölcsönhatása kicsi. Amikor azonban a kristályrács atomjainak a rez-
gési amplitúdója növekszik, akkor egyrészt a rezgő a tomok a többi atom által létre-
hozott átlagos potenciálnak már nemcsak azt a közelítőleg valóban harmonikus 
részét érzékelik, amely az egyensúlyi távolságnak megfelelő hely körül alakul ki, 
hanem az attól távolabbi, egyre erősebben anharmonikus jellegű részeit is. Másrészt 
ekkor a potenciál kiszámításánál már nem hanyagolhatjuk el a kristályrács atom-
jainak a rezgőmozgását, vagyis figyelembe kell vennünk, hogy a kiszemelt atom az 
egyensúlyi helyzetük körül rezgéseket végző atomok átlagos potenciálterét érzékeli. 
Ez a szemléletes kép egyértelműen arra figyelmeztet, hogy ekkor a fononokat már 
nem tekintjük kölcsönhatás nélkülieknek, a normálrezgések kölcsönhatását figye-
lembe kell venni. Ez a szemléletes kép jól érzékelteti egyben azt is, hogy a feladat 
self-consistens tárgyalásmódot igényel. A fentiek mellett a magas hőmérsékletek 
esetében egy másik meggondolás is ugyanerre a következtetésre vezet. Amíg ugyanis 
a rácsrezgések ampli túdója kicsiny, a fononok száma ugyancsak kicsiny, hiszen mint 
ismeretes и2 ~ 2nkJ + 1, ahol и2 az egyensúlyi helyzetből való eltérés négyzetes közép-
értéke és пщ a fononok átlagos száma, és így a fononok kölcsönhatását elhanyagol-
hatjuk. Amikor azonban a rácsrezgések amplitúdója nagy, a fononok száma is 
nagy, és ezért a fononok kölcsönhatását figyelembe kell venni. Mint ismeretes [14], 
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[15], a soktest-probléma elméletében a self-consistens tér közelítés az első lépés a 
kölcsönhatás figyelembevételére. Vagyis újra arra a következtetésre ju tot tunk, hogy 
a rácsrezgéseket self-consistens módon kell tárgyalni az anharmonikus kristályok 
esetében. 
Az anharmonikus kristályok elmélete self-consistens felépítésének gondolata 
Romtól [4] származik, aki a rácsrezgések frekvenciájának és az atomok egyensúlyi 
helyzetének meghatározására egy self-consistens egyenletrendszert vezetett le az ala-
csonyabb rendű anharmonikus tagokat figyelembe véve. Romnak ez a gondolata 
az alapja az anharmonikus kristályok ellentmondásmentes, a kvantumkristályok 
esetében eleve imaginárius frekvenciákra nem vezető self-consistens elméletének. 
A self-consistens tárgyalásmódot tudomásunk szerint először Hooton [47] alkal-
mazta és fejlesztette ki az anharmonikus kristályok tulajdonságainak a vizsgálatára a 
J = 0 ° K hőmérsékleten. 
A kristály self-consistens elméletét két, egymástól különböző tárgyalásmód 
alapján lehet felépíteni, az egyik az egyrészecske-képből, a másik a kollektív képből 
indul ki. 
Az egyrészecske-képen alapuló tárgyalás keretében a kristályrácsot alkotó ato-
mok individuális mozgását vizsgálják egy potenciáltérben. Az atomok Schrödinger-
egyenletének megoldása előállítja az a tom energia-sajátértékeit és sajátfüggvényeit. 
Feltételezik, hogy a kristályt alkotó a tomok mindegyikének azonos energiaspektruma 
van. A kristály létezésének e képben az a feltétele, hogy a legalacsonyabb betöltött 
sajátállapot kötött állapot legyen. A kristályt alkotó atomok által létrehozott, a 
kiválasztott atomra ható potenciált egy átlagos potenciállal írják le. Ezt az átla-
gos potenciált úgy számítják ki, hogy a különböző sajátállapotok eloszlási való-
színűsége szerint egy Boltzmann-féle hőmérsékleti súlyfaktorral átlagolják az ato-
mok közötti kölcsönhatás potenciálját. Ez a közelítés ugyanaz, mint a többtest-
probléma tárgyalásánál gyakran használt időtől függő Hartree-féle self-consistens 
tér közelítés. Ebben a képben a fononok mint a kristály külső hatásra való reakció-
jának normálrezgései jelennek meg. Más szóval, ennek a képnek a keretében a kol-
lektív gerjesztéseket, a fononokat, a Hartree-féle self-consisteus tér közelítésben meg-
határozott egyrészecske-gerjesztésekből építik fel. Az egyrészecske-képet többen is 
alkalmazták a kristály tulajdonságainak vizsgálatára [48]—[55]. 
A kollektív képen alapuló tárgyalás keretében eleve feltételezzük, hogy a kris-
tály elemi gerjesztései a kollektív rezgéshullámok, a fononok. Ezt a feltételezést a 
kísérlet alátámasztja a kvantumkristályok esetében is: a hanghullámok a He kris-
tályokban is jól terjednek, tehát a kristály jól definiált normálrezgéseinek tekint-
hetők. A kollektív képen alapuló tárgyalás esetében tehát a fononokat eleve beve-
zetjük, a feladat a fononok frekvenciájának, csillapodásának meghatározása és ezek-
nek a mennyiségeknek a segítségével a kristály tulajdonságainak leírása. E kép ke-
retében az egyes a tomok mozgását a fononállapotok betöltésével jellemezzük. 
Az egyrészecske-képen alapuló és a kollektív képen alapuló tárgyalásmód ösz-
szehasonlítását és rövid áttekintését az [56] összefoglaló dolgozatban találhatjuk 
meg. Megjegyezzük, hogy mind a két tárgyalásmód részben tükrözi a reális fizikai 
képet, a valóság valahol e két, bizonyos értelemben szélsőségesen megfogalmazott 
kép között van. Mindkét tárgyalásmódnak egyaránt vannak előnyei és hátrányai. 
A kollektív kép keretében egyszerűbben tárgyalhatók a rácsrezgések korrelációi. 
Az egyrészecske-kép keretében könnyebben vizsgálhatók a szilárd testek egyrészecske-
effektusai, mint például a vakanciák keletkezése, a szennyező atomok hatása, a rács-
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pontok közötti kicserélődési folyamatok stb., azonban az elmélet felépítése véle-
ményünk szerint e kép alapján bonyolultabb, mint a kollektív kép alkalmazása ese-
tén. Dolgozatunkban a kollektív kép alapján fogjuk tárgyalni a kristályok self-
consistens elméletét, ezért az egyrészecske-kép részletesebb tárgyalásával nem fog-
lalkozunk. 
A self-consistens fononok bevezetésén alapuló tárgyalásmódot a legutóbbi évek 
során gyakorlatilag egyidejűleg és egymástól függetlenül többen is újra felfedezték, 
és különböző számítási technikát használva az anharmonikus kristályoknak a kol-
lektív képen alapuló self-consistens elméletét több ekvivalens változatban is kidol-
gozták [56]—[91]. Napjainkban az anharmonikus kristályok self-consistens elmé-
lete három ekvivalens megfogalmazásban ismeretes. Az elmélet mindhárom válto-
zata a kollektív képből indul ki, vagyis feltételezi, hogy a kristály alacsonyan fekvő 
gerjesztett állapotainak spektrumát jól közelíti a self-consistens fononok spektruma. 
Ezt más szavakkal ágy is megfogalmazhatjuk, hogy a self-consistens fononokat a 
kristály jól definiált elemi gerjesztéseinek tekintjük. 
Tekintsük át a self-consistens elmélet e három változatát. 
A dolgozatok egyik csoportjában [56]—[65] a variációs elvet használják fel 
az anharmonikus kristály self-consistens elméletének felépítésére. Az elmélet e vál-
tozatát legelegánsabban Wertbamer [56], [65] fogalmazta meg. A self-consistens el-
méletnek a variációs elv felhasználásán alapuló változatát [56] és [64] alapján fog-
laljuk össze. 
Minthogy a kollektív kép alapfeltevése szerint a fononok spektruma a kristály 
alacsonyan fekvő gerjesztett állapotainak a spektrumát jól közelíti, Wertbamer egy 
olyan próbarendszerből indul ki, amelynek alacsonyan fekvő gerjesztett á l lapotai 
jól definiált próbafononok. A próbarendszer variációs paramétereket tar talmaz, 
amelyeket a továbbiakban ágy határoz meg, hogy a próbarendszer alacsonyan fekvő 
gerjesztéseinek spektruma a lehető legjobban közelítse a kristály megfelelő gerjesz-
tési spektrumát. E célból a rendszer szabadenergiáját minimalizálja a variációs 
paraméterek szerint, és a minimum feltételéből határozza meg a variációs paraméte-
rek értékét. 
Ha feltételezzük, hogy a próbafononok élettartama végtelen, vagyis ha a fo-
nonok csillapodását elhanyagolhatónak tekintjük, akkor a feladat egy harmonikus 
próba Hamilton-operátor bevezetésével tárgyalható [64]. írjuk fel a kristály Hamil ton-
operáto rát 
= 2 + + \ = H0 + {H-H0} 
I AM A !_„, A l m 
x.ß u,ß (l.l.Z) 
alakban, ahol P, és R, az /-edik rácsponthoz tartozó M tömegű atom pillanatnyi 
impulzus-, illetve helyzetvektor-operátora, U(Ri, . . . , RN) a kristály potenciális ener-
giája adiabatikus közelítésben. Bevezettük továbbá az / egyensúlyi helyzetből való 
elmozdulás f7t operátorait az 
R? = <R?) + m? = lx + uf (1.1.3) 
definícióval, ahol a ( . . . ) szimbólum a statisztikai középértékképzést jelöli. Valamilyen 
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A mennyiségnek a J f Hamilton-operátorral leírt rendszer egyensúlyi állapotaira vett 
statisztikai középértékén az 
те 
(A) = Sp(gA) = Sp(e TA)/Sp(e т) (в = к
в
Т) (1.1.4) 
képlet felhasználásával számított mennyiséget értjük, ahol q az egyensúlyi sűrűség-
operátor. A H0 harmonikus próba Hamilton-operátor kifejezésében szereplő 
mennyiségek variációs paraméterek, amelyeket a továbbiakban a Bogoljubov-féle 
variációs elv felhasználásával fogunk meghatározni. 
A szabadenergia próba-kifejezését ekkor 
•Apróba — + Ht \ _ 0/0 -
= F0 + < G ( * i , (1.1.5) 
I, m 
xß 
alakban írhat juk fel, ahol Fn a H0 harmonikus Hamilton-operátornak megfelelő 
harmonikus szabadenergia: 
_ n 0 
F0 = -9\nSpe о (1.1.6) 
és (и?и„)о az elmozdulás-operátoroknak a H0 Hamilton-operátorral kiszámított kor-
relációs függvénye. 
Fejtsük sorba a kristály potenciális energiáját az egyensúlyi helyzetből való 
elmozdulás hatványai szerint és képezzük a H0 Hamilton-operátorral számított kö-
zépértékét: 
Ü = (U(RU ...,Rn))o = 
= < e x p 2 « f V f > 0 U 0 ( h , ...,/N) = 
l,x 
= e x p { i 2 - Л ) . (1.1.7) /, m 
xß 
Az (1.1.5) és (1.1.7) kifejezések alapján láthatjuk, hogy a szabadenergia próbakife-
jezése а Ф é s (i/f«m)o mennyiségeknek a funkcionálja, amelyek szerint külön-külön 
variálhatjuk a szabadenergia kifejezését és ekkor a 
n _ Apróba _ 6Ffl 1 ß 
0
 = = y - . * * » o - i ^ < u - 9 ) 
variációs egyenletrendszert nyerjük. Az (1.1.8) egyenlet összefüggést állapít meg a 
két variációs változó között, az (1.1.9) egyenlet pedig megmutatja, hogy a <f>f,f, va-
riációs paraméter optimális értékét a potenciális energia második deriváltjának sta-
tisztikus középértéke adja meg. 
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Ekkor a próbafononok a)kj frekvenciáját és ek j polarizációs vektorait az 
4 M j = ' Z e-W-^WlLÜelj (1.1.10) 
I"/» l,m,P 
sajátértékegyenlet határozza meg, ahol a íc vektor jelöli a fonon kváziimpulzusát, 
a j egész számú index pedig megadja, hogy a szóban forgó fonon az energiaspektrum 
melyik ágához tartozik. A (1.1.10) sajátértékegyenletből láthatjuk, hogy a fononok 
spektrumát a kristály potenciális energiájának statisztikus középértéke segítségével 
írhatjuk fel, amely viszont az elmozdulás-operátorok korrelációs függvényeivel fe-
jezhető ki (1.1.7) szerint. A bevezetett próbafononokat tehát a fentiek a lapján self-
consistens fononoknak nevezhetjük. 
A harmonikus szabadenergia (1.1.6) kifejezését ekkor felírhatjuk 
F 0 = ô 2 l n 2 sinh(eo t j/20) (1.1.11) 
kJ 
alakban és az egyensúlyi helyzetből való elmozdulás-operátorok korrelációs függ-
vényeire pedig (1.1.8) felhasználásával az 
/uiuß\ — 1 V ehekj е-т-я)cotu ÍÜ^ij it I ni 
W и«/о - M N t 1 2сон e C O t h 1 20 J { l A U ) 
kifejezést nyerjük. Végeredményben tehát a self-consistens fononok wkJ frekvenciá-
ját és ekJ polarizációs vektorait a (1.1.7), (1.1.10) és (1.1.12) egyenletekből álló self-
consistens egyenletrendszer határozza meg. A fenti egyenletrendszert ki kell még 
egészíteni a kristály állapotegyenletével, amely összefüggést állapít meg a kristály-
rács atomjainak egyensúlyi helyzetvektorai és a kristályra ható külső erők között. 
Az állapotegyenletet az egyensúlyi állapot feltételéből vezethetjük le, és P izotróp 
külső nyomás hatása esetében 
p v = - i 2 ^ f ü (1.1.13) 
La 
alakban írhatjuk fel, ahol V a kristály térfogata. A fentiek alapján kiszámíthatjuk 
továbbá a rendszer Emin minimális szabadenergiáját és E belső energiáját, amely 
mennyiségekre az 
Fmin = F 0 - j 2 " í j coth ( + 0 (1-1.14) 
és 
F = <Я>о = } 2 <%coth + Ű (1.1.15) 
kifejezéseket nyerjük. A (1.1.7), (1.1.10)—(1.1.15) képletek és a jól ismert termodi-
namikai összefüggések felhasználásával ki lehet számítani a kristály dinamikai, 
termodinamikai és rugalmas tulajdonságait jellemző mennyiségeket a vizsgált kö-
zelítésben, ha adott a kristályrács atomjai közötti kölcsönhatás U0(ÍX, po-
tenciálja. A fent tárgyalt közelítést „self-consistens fonon" közelítésnek nevezték el. 
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Bonyolultabb eljárást kell alkalmazni, ha a próbafononokat véges élettartamú-
aknak tekintjük. Werthanier [56], [65] ennek az esetnek a vizsgálatára a szokásos 
módon [15], [16] egy próba-hatásoperátort vezet be 
-if 
-ne 
\?HtÏ « . . . 1 pA(t\ 
d t \ 2 M ~ F Á t ) Ü l { t ) 
-Ив -ne 
+ i 2 ' f d h f A í i r í . { P . W - i ' . ( ' i ) ] í t a ( í i - < J P I W - a . ( / 1 ) ] (1.1.16) 
l,m
 0 о 
alakban, ahol TD a Dyson-féle kronologikus rendezés operátora, Ft a kristályra 
ható külső deformáló erő, а Ф1т(tx —t2) mennyiség variációs paraméter. A t idő-
változó szerint integrálást az imaginárius idő-hőmérséklet tengely mentén kell 
elvégezni. 
A kristály szabadenergiáját ekkor 
H 
F = - 0 In Sp e о = - в In Sp e - « - ( f » )
 = 
-ne 
= -einSpe ' -e\n(TD{exp[-i f rffK(0]})s (1.1.17) 
0 
alakban írhatjuk fel, ahol 
V(t) = es,0{H-iOS}e-s'°. (1.1.18) 
és a <...)s jelölés az 5 hatásoperátorral képezett statisztikus középértékét jelöli. 
Mivel a kollektív képnek megfelelően feltételezzük, hogy a próbarendszer spekt-
ruma jól közelíti a valódi alacsonyan fekvő gerjesztési spektrumot, ezért a (H—iOS) 
mennyiségnek bizonyos átlagos értelemben kicsinek kell lennie. Ennek megfelelően 
jó közelítésnek foghat juk fel, ha a szabadenergia (1.1.17) kifejezését a P(t) mennyi-
ség kumulánsai szerint sorba fejt jük és számításainkban a sorfejtés néhány első tag-
j á ra szorítkozunk. Megjegyezzük, hogy valamilyen x operátor kumulánsai (semi-
invariánsai) szerinti sorfejtést az a paraméter felhasználásával az alábbiakban szo-
kásos definiálni: 
ln<exp ax) = У. Л <*"Mn(x) (1.1.19) 
n = l n\ 
ahol 
M,(x) = (x) 
M2(x) = (x2)-(xf 
MJx) = lim d " In (exx\ 
«-0 ch" N 
Az adott definíciónak megfelelően a szabadenergia (1.1.17) kifejezésének kumulánsok 
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szerinti sorfejtését 
-ив 
F = —в\п Sp e~iS — 0 ,Mn 
n= 1 n\ 
dtV(t) (1.1.20) 
alakban írhatjuk fel. Nem kívánjuk itt most részletesen ismertetni a számítások 
technikáját, csupán a végeredmények rövid összefoglalására szorítkozunk. Ha a 
szabadenergia (1.1.20) kifejezésében a kumulánsok szerinti sorfejtés első tagjánál 
megállunk, a variációs elvet alkalmazva arra az eredményre jutunk, hogy а Ф,,„ (b — í2) 
variációs paraméter az időtől független, vagyis az első közelítésben a self-consistens 
fononok élettartama végtelennek adódik és a kristály potenciális energiájának csak 
a páros rendű deriváltjai jelennek meg a ( f / ( R ( , . . . , RN)) kifejezésében (Vö. (1.1.7) 
formula). Tehát ebben az esetben visszajutottunk a korábban már tárgyalt self-
consistens fonon közelítésre. 
A kumuláns sorfejtés második tagjának a figyelembevétele a szabadenergia 
(1.1.20) kifejezésében a fononfrekvenciák eltolódására és a fononok véges élettarta-
mára vezet [56], [65]. Megjegyezzük, hogy ezek az eredmények összhangban vannak 
a perturbációszámítás szokásos módszereivel nyert eredményekkel: a fononok csil-
lapodása és a potenciális energia elmozdulás-operátorok szerinti sorfejtése párat-
lan rendű (H3) tagjainak járulékai csak másodrendben jelennek meg. 
A dolgozatok második csoportjában [66]—[69] a diagramtechnikát használják 
fel az anharmonikus kristály self-consistens elméletének a felépítésére. Az elmé-
let e variánsát a legrészletesebben Choquard fejti ki a könyvében [69], míg egy ügyes 
rövid összefoglalását a [70] dolgozatban találhatjuk. A kiindulási pont itt is a sza-
badenergia kumulánsok segítségével előállított kifejezése. A kumulánsokat diagra-
mok felhasználásával ábrázolják, és minden egyes kumulánsban felösszegezik a hozzá 
tartozó szelektált diagramok végtelen sorozatát. Megjegyezzük, hogy a diagram-
technika alkalmazása esetében is biztosítani lehet a self-consistens tárgyalásmódot. 
Werthamer megmutatta, hogy a self-consistens elméletnek a variációs elven, illetve 
a diagramtechnikán alapuló változatai ekvivalensek egymással [56], [65]. 
Az anharmonikus kristályok self-consistens elméletének általunk kidolgozott 
változatában [71]—[73] a két időargumentumos termodinamikai Green-függvénye-
ket használjuk fel az elmélet felépítésére. Megjegyezzük, hogy dolgozataink alap-
ján ezt az eljárást alkalmazta Takeno [74] is. Az elméletnek ebben a megfogalmazá-
sában a fonon-operátorok mozgásegyenleteinek felhasználásával egyenletet veze-
tünk le a megfelelően megválasztott Green-függvényekre, és az egyenletben fellépő 
magasabb rendű — több fonon kölcsönhatását leíró — Green-függvények vonat-
kozásában megfelelő szétkapcsolási processzust alkalmazva egy self-consistens egyen-
letrendszer nyerünk, amely a kristály állapotegyenletével együtt egyértelműen meg-
határozza a kristály dinamikai, termodinamikai és rugalmas tulajdonságait. A self-
consistens elméletnek ez a véleményünk szerint legegyszerűbb megfogalmazása lehe-
tővé tette a közvetlenül szomszédos atomok párkölcsönhatását feltételezve a kris-
tály tulajdonságainak a részletes elméleti vizsgálatát [75]—[84], bizonyos esetekben 
analitikus módszerekkel is. Az elméletet egy modellfeladat, az anharmonikus li-
neáris lánc tulajdonságainak a vizsgálatára is alkalmaztuk [85]—[89], [79]. E modell-
feladat tanulmányozásakor találkoztunk elméletünk keretében először az instabilitás 
jelenségével [85]. 
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Bevezetve az irreducibilis Green-függvényeket, lehetőség nyílt az alkalmazott 
szétkapcsolási eljárás pontosságának a diagramtechnika felhasználásával történő 
ellenőrzésére [90] és a szabadenergia kifejezésének az analíziséből ki lehetett mu-
tatni, hogy a két időargumentumos termodinamikai Green-függvények, illetve a 
diagramtechnika felhasználásán alapuló módszer ekvivalens [91]. Figyelembe véve 
a korábban mondottakat , evvel egyben bizonyítást nyert, hogy az anharmonikus 
kristályok self-consistens elméletének a fentiekben tárgyalt három, különböző tech-
nika felhasználásán alapuló változata ekvivalens egymással. Megjegyezzük, hogy 
a Green-függvényes technika alkalmazása esetén kiindulási közelítésnek a pszeudo-
harmonikus közelítést használjuk, amelynek keretében nem vesszük figyelembe a 
self-consistens fononok csillapodására vezető többfononos rugalmatlan szórási fo-
lyamatokat. A pszeudoharmonikus közelítés ekvivalens a korábban már említett 
self-consistens fonon közelítéssel. 
A kvantumkristályok esetében az atomok nagy rezgési amplitúdói következté-
ben a hard core korrelációknak lényeges szerepük van. Az anharmonikus kristályok 
elméletét ebben a vonatkozásban a [92]—[95] dolgozatokban fejlesztették tovább. 
A kvantumkristályok transzport-tulajdonságait a [96]—[98] dolgozatokban tárgyal-
ták. Miután a kvantumkristályok tulajdonságainak a részletes tárgyalásával dolgo-
zatunkban nem fogunk foglalkozni, ezért ezt a problémakört itt sem tárgyaljuk rész-
letesebben. 
Az utóbbi évek folyamán számos dolgozat jelent meg, amelyekben az anharmo-
nikus kristályok self-consistens elmélete alapján elvégzett számítások eredményeit 
közlik egyrészt a Ne, Ar, Kr és Xe nemesgáz kristályokra [60], [64], [70], [99]—[108], 
másrészt a He3 és He4 kristályokra [58], [59], [61], [109]—[118] vonatkozóan. A kí-
sérleti adatok és az elméleti eredmények összehasonlítása alapján megállapíthatjuk, 
hogy a fononok véges élettartamát alacsony rendben figyelembe véve az anharmo-
nikus kristályok self-consistens elmélete meglehetősen jó leírását adja a kristályok 
dinamikai (fonon frekvenciák és vonalszélességek) [101]—[104], [110]—[112], [115], 
[117] és termodinamikai (hőkapacitás, kompresszibilitás stb.) [70], [105]—[108], [112] 
jellemzőinek a kristályok létezésének gyakorlatilag teljes hőmérsékleti tartomá-
nyában. 
Az anharmonikus kristályok self-consistens elméletének a Green-függvényes tech-
nikán alapuló változata kidolgozásával együtt bontakozott ki a ferromágneses kris-
tályoknak a rácsrezgéseket figyelembe vevő elmélete [119]—[124]. 
A [71]—[73] dolgozatokban kifejtett elmélet alkalmazást talált a fémek elméleté-
ben [125], a folyadékok elméletében [126]—[129], valamint annak a hatásnak az 
elméleti vizsgálatánál [74], [130] is, amelyet a könnyű szennyező atomok a kristály 
tulajdonságaira gyakorolnak. 
Miután dolgozatunkban a kristály instabilitásának a jelenségével is foglalko-
zunk, szükségesnek látszik néhány megjegyzést tenni e problémakörrel kapcsolat-
ban is. A kristályrács dinamikai instabilitásával foglalkozó dolgozatok sorában az 
elsők egyike volt Born tanulmánya [131], amelyben egy tércentrált köbös kristályrács 
stabilitásának feltételeit vizsgálta, rövid hatótávolságú kölcsönhatást tételezve fel 
a kristályrács atomjai között. A kristályrács szabadenergiáját Born kváziharmonikus 
közelítésben írta fel. Kváziharmonikus közelítésnek szokásos nevezni azt a közelí-
tést, amelynek a keretében a harmonikus közelítésből indulnak ki, de valamilyen 
empirikus törvény alapján a kristály hőtágulását figyelembe veszik. A hőtágulás 
számításba vétele következtében a rácsrezgések frekvenciái — ellentétben a har-
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monikus közelítéssel — a rácsállandótól függővé válnak. így a kváziharmonikus 
közelítésben empirikus alapon közvetve figyelembe veszik a kristályrács hőtágulá-
sára vezető anharmonikus kölcsönhatást, azonban számításon kívül hagyják a sza-
badenergia kifejezésében az anharmonikus kölcsönhatásból közvetlenül eredő ta-
gokat (£ 3 és £ 4 tipusú tagok, lásd pl. [8]). A szabadenergia ismeretében ki lehet 
számítani a kristály rugalmassági együtthatóit. így a kristály állapotegyenletének és 
egy vagy több rugalmassági együttható zérussá válását leíró egyenletnek a szimultán 
megoldása a kristály stabilis állapotának a határfeltételét adja meg. Вот feltételezte, 
hogy a kristály ily módon nyert instabilitási görbéje a kristály olvadási görbéjének 
felel meg. Jóllehet ebben a közelítésben számított olvadási hőmérsékletek (lásd 
pl. [132]) a kísérleti olvadási hőmérsékletekkel jó megegyezést mutatnak, azonban a 
kváziharmonikus közelítés nem tekinthető alkalmas közelítésnek a kristály olvadás-
pontja közelében, mert mint fentebb láttuk, az anharmonicitás már a £>(0 ,3—0,5 )T m 
hőmérsékletnél lényeges és el nem hanyagolható szerepet játszik. Itt is utalunk arra 
a korábbi megállapításunkra, hogy a kvantumkristályok a kváziharmonikus közelí-
tésben eleve instabiliseknek adódnak. 
Az anharmonikus kristályoknak az általunk kidolgozott és az anharmonikus 
kölcsönhatást minden rendben figyelembe vevő self-consistens elmélete, mint azt a 
továbbiakban látni fogjuk, a kristály instabilitása jelenségének a felléptéhez vezet. 
Egy meghatározott hőmérséklet, a TS(P) instabilitási hőmérséklet elérésekor ugyanis 
a fononok frekvenciája komplex mennyiséggé válik, ami az adott kristályállapot in-
stabilitását jelenti [5]. Megjegyezzük, hogy kis tömegű és gyengén kötött a tomok-
ból felépített kristály esetében, mint amilyen a hélium kristály, már a kvantum-
mechanikai nullponti rezgések is elegendők lehetnek a kristálynak, mint az a tomok 
kötött állapotának a lerombolására. Mint a továbbiakban látni fogjuk, a £ , ( £ ) in-
stabilitási görbe mentén elsőrendű fázisátalakulás zajlik le. A kristály instabilitását 
illetően velünk megegyező eredményre jutott módszerünket alkalmazva Heimendahl 
[83] is. A [133] dolgozatban felhívták a figyelmet arra, hogy ha a fononoknak csak 
a bomlásukból (a Hamilton-operátor H3 tagjából) eredő renormálását vesszük self-
consistens módon figyelembe, a kristály instabilitása jelenségének a megjelenésére 
jutunk. 
Megemlítjük továbbá, hogy a [134] dolgozatokban fél-fenomenologikus elmélet 
alapján tárgyalják az anharmonikus kristályok instabilitásának a jelenségét. 
Az utóbbi években többen is foglalkoztak a Bogoljubov-féle 1/q2 elméletnek 
(q — a sűrűség-sűrűség korrelációs függvény hullámszáma) [135] az egy- és két-
dimenziós kristálystruktúrák stabilitásának a vizsgálatára való alkalmazásával [136], 
[137]. Ezekben a dolgozatokban az instabilitás az atomok egyensúlyi helyzetének 
nagy fluktuációjával kapcsolatos, mint azt például a [136] dolgozatban is lá tha t juk: 
és (и2)~1п N egydimenziós esetben, ha £ = 0 ° K . (N a rendszert alkotó a tomok 
száma.) Ezek a fluktuációk az egy- és kétdimenziós rendszerekben teljes egészükben 
a dimenziók alacsony számával kapcsolatosak és harmonikus közelítésben éppen-
olyan nagyok, mint az anharmonikus kölcsönhatás figyelembevétele esetén. 
Dolgozatunk 3. fejezetében a lineáris láncnak — az egydimenziós kristálynak — 
az anharmonikus kölcsönhatásból eredő instabilitásával fogunk foglalkozni. Vizs-
T ' N egydimenziós esetben 
T• \nN kétdimenziós esetben ha £ + 0 ° K 
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gálatainkban mint független változókat az a tomok relatív elmozdulását vezetjük be, 
amely egydimenziós esetben is kicsi: lim ((«„ — w„ + i)2)1/2 = const <sc / (ahol l az 
IV - oo 
a tomok egyensúlyi távolsága), ami azt jelenti, hogy a lineáris rácsban létezik a közeli 
rend, és ebben az értelemben a lineáris láncot úgy tekinthetjük, mint az atomok kötött 
rendszerét, amelyben a kollektív gerjesztések, a fononok terjedhetnek [7]. A lineá-
ris láncnak dolgozatunk 3. fejezetében tárgyalt, a kollektív gerjesztések terjedésével 
kapcsolatos instabilitása teljes egészében az anharmonikus effektusok által létre-
hozot t instabilitás, és nincs kapcsolatban az a tomok egyensúlyi helyzetének fluktuá-
ciójával. 
Összefoglalóan megállapíthatjuk tehát, hogy az anharmonikus kristályok self-
consistens elméletét ma már egy jól kialakult, kísérleti adatokkal megfelelően alá-
támasztott elméletnek tekinthetjük, amelynek a megfelelően általános, de amellett 
lehetőleg egyszerű megfogalmazása indokolt és hasznos. 
Dolgozatunk célkitűzése: az anharmonikus kristályoknak a termodinamikai 
Green-függvények módszere felhasználásán alapuló self-consistens elmélete rend-
szeres kifejtése, az elmélet alkalmazása a kristályok tulajdonságait jellemző mennyi-
ségeknek a meghatározására, és annak a bemutatása, hogy elméletünk milyen új 
fizikai eredményekre vezet. 
A 2. fejezetben a kollektív kép keretében megalkotjuk a kristály Hamilton-
operátorát. Megmutatjuk, hogy megfelelően megválasztott termodinamikai Green-
függvények segítségével ki tudjuk fejezni a kristály fizikai tulajdonságait jellemző leg-
fontosabb mennyiségeket. Ezután az anharmonikus kristályok self-consistens elmé-
letét a pszeudoharmonikus közelítésben tárgyaljuk, majd részletesen kifejtjük az 
elméletet a fononok csillapodására vezető három-fononos rugalmatlan szórási folya-
matok figyelembevételével. 
A 3. fejezetben bemutatjuk az elmélet alkalmazását az anharmonikus lineáris 
l ánc tulajdonságainak a vizsgálatára. E modell-feladat tárgyalását dolgozatunkban 
célszerűnek tar t juk, mivel ebben az esetben a számítások lényegesen egyszerűb-
bek és jobban áttekinthetők mint egy reális háromdimenziós kristály esetében. 
A 4. fejezetben az anharmonikus kristályok self-consistens elmélete alapján szé-
les hőmérsékleti és nyomáshatárok között vizsgáljuk a lapcentrált köbös Bravais-
ráccsal rendelkező kristály tulajdonságait a közvetlenül szomszédos atomok centrális 
párkölcsönhatásának a figyelembevételével. 
Az 5. fejezetben röviden összefoglaljuk az eredményeket. 
2. A termodinamikai Green-függvények alkalmazása 
az anharmonikus kristályok self-consistens elméletében 
Ebben a fejezetben az anharmonikus kristályoknak egy olyan self-consistens 
elméletét fej t jük ki, amelyik nem épül a harmonikus közelítésre, mint kiindulási 
közelítésre. Feladatunk megoldásához a statisztikus mechanika Green-függvényes 
módszerét fogjuk felhasználni. 
Először is felírjuk a kristály Hamilton-operátorát. Majd bevezetjük a meg-
felelően megválasztott két időargumentumos termodinamikai Green-függvényeket és 
megmutatjuk, hogy segítségükkel megfelelő közelítésben ki tudjuk fejezni a kris-
tály fizikai tulajdonságait jellemző legfontosabb mennyiségeket. 
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Ezután megfogalmazzuk az anharmonikus kristály self-consistens elméletének 
a legegyszerűbb közelítését, a pszeudoharmonikus közelítést, amelynek keretében 
nem vesszük figyelembe a kristályrács rezgéseinek a csillapodását, az elemi gerjesz-
tések — a self-consistens fononok — véges élettartamát. 
A kristály self-consistens elméletében figyelembe vehetők a fononok véges élet-
tartamára vezető rugalmatlan szórási folyamatok is. A fononok csillapodására leg-
alacsonyabb rendben a három-fononos rugalmatlan szórási folyamatok vezetnek. 
A self-consistens elméletnek a három-fononos rugalmatlan szórási folyamatokat figye-
lembe vevő megfogalmazásával zárjuk le a 2. fejezetet. 
2.1. A kristály Hamiiton-operátora 
Tekintsünk egy V térfogatú, N számú azonos atomból felépített Bravais-rácsot. 
Feltételezzük, hogy a kristályt adiabatikus közelítésben [3]—[5] vizsgálhatjuk. Ebben 
az esetben a kristály t/ potenciális energiáját mint az atomok pillanatnyi helykoordi-
nátáinak az U=U(R1, ..., RN) függvényét írhatjuk fel. A rendszer teljes Hamiiton-
operátora ekkor 
ж= H+Hx= Z 2M~ +U(R1,...,Rn) + H1 (2.1.1) 
alakban írható, ahol P, és R, az / rácsponthoz tartozó M tömegű atom impulzus-, 
illetve helyzetvektor-operátora. Dolgozatunkban mindenütt olyan egységrendszert 
használunk, amelyben h = 1. A kristályt deformáló F, külső erők hatását a Hx Ha-
milton-operátor írja le, amelyet egyszerű esetben 
Hi = - Z F f E f (2.1.2) 
1,01 
alakban írhatunk fel (a = x, y, z). 
Bevezetjük az lx egyensúlyi helyzetből való elmozdulás uf operátorait az 
Щ = (Rí) + uf = 1, + uf (2.1.3) 
definícióval, ahol a ( . . . ) szimbólum az 1. fejezetben már bevezetett statisztikai át-
lagértékAépzést jelöli (lásd az (1.1.4) formulát). 
A P, impulzus-operátorok és az egyensúlyi helyzetből való elmozdulás ü, operá-
torai az 
[«?; P f l = iôafiôn. i 
["?; 4] = [Pt; Pt] = 0 
felcserélési relációkat elégítik ki. 
Fejtsük sorba a kristály potenciális energiáját az egyensúlyi helyzetből való el-
mozdulás operátorai szerint: 
U(R1,...,RN) = Uo01,...X)+2 \ (2.1.5) 
ahol az u x = u f ( , . . . , valamint a 
Ф(1, . . . ,и ) = = V?;. . . V J f f . Ü , . . . ,?„) (2.1.6) 
5* 
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jelöléseket alkalmaztuk. t /0( /1 ; . . . , / N ) a kristályrács egyensúlyi helyzeti energiája, 
a kristály statikus energiája. A (2.1.5) sorfejtés felírásakor természetesen feltételez-
tük, hogy a potenciális energia összes deriváltja létezik. 
A sorfejtés Ф(1,... ,n) együtthatóit atomi erőállandóknak nevezzük. А Ф(1,... ,n) 
n-ed rendű erőállandó mátrixok az 1 , . . . , « indexeket illetően szimmetrikusak és 
több más feltételt is kielégítenek, amelyek a kristály potenciális energiája és annak 
deriváltjainak a szimmetria-transzformációkkal szembeni invarianciájából következ-
nek [8]. Ezek figyelembevételével a kristály Hamilton-operátorát 
2 Ü f + u 0 ( \ , \ 2 H k - , ( 2 . 1 . 7 ) 
1 AM n=1 П\ 1 . . . И 
alakban írhatjuk fel. 
Célszerűnek bizonyul bevezetni az impulzus-operátor és az egyensúlyi helyzetből 
való elmozdulás operátorának a Fourier-transzformáltjait 
uf 2 4 V , ' í í C Á 
(2.1.8) 
" IЛЛ/ kJ1 
Pf = I/ .. z < / < " * ' 0 
kj 
ahol az êkJ = e_ k J polarizációs vektorok Bravais-rács esetében valósak, teljes és orto-
normált rendszert alkotnak: 
2 elj ekj = à iß > 2 eheh' ~ àjj- (2.1.9) 
А к értékek az első Brillouin-zónában fekszenek. 
Az egyensúlyi helyzetből való elmozdulás operátorának a Fourier-komponense 
Qüj és az impulzus-operátor Fourier-komponense PkJ, amelyek a harmonikus rács 
normálkoordinátáinak a szerepét játsszák, a 
[QkfPcA = iA(k + k')ójr 
(2.1.10) 
[Qkj- Qk j ] = [Pkj-, Pu r) = о 
felcserélési relációknak tesznek eleget. Itt a A(k) Kronnecker-fiiggvény eggyel egyenlő 
mindazon esetekben, amikor а к vektor az inverz rács vektorával egyenlő — bele-
értve a nulla-vektor esetét is —, és minden egyéb esetben zérussal egyenlő. 
A Qtj és PkJ operátorokat kifejezhetjük mint a bf fonon keltő és a bkj fonon 
eltüntető operátorok lineáris kombinációját 
I . . . 1 
\l/2 ™kj 
(2.1.11) 
Q k J
 - (200)1+ ( A + h-kj) -
 ( 2 ш . . ) 1 / 2 Atj 
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ahol bevezettük a további számítások során előnyösnek bizonyult А у = А ±
к
/ és 
BkJ = — B±kj operátorokat, amelyek a 
1 1 11
 (2.1.12) 
[ASJ\ Ak,j.] = [Bkj; Bk,f] = 0 
felcserélési relációknak tesznek eleget. 
Az mkJ frekvenciákat és az ek j polarizációs vektorokat később self-consistens 
módon fogjuk meghatározni. А к vektor a fonon kváziimpulzusát jelöli, a j egész 
számú index pedig megadja, hogy a szóban forgó fonon az energiaspektrum melyik 
ágához tartozik. Megjegyezzük, hogy az ágak száma Bravais-rács esetében három, 
mert a longitudinális rezgési ág mindig két transzverzális ággal párosul. 
Ebben a reprezentációban a kristályrács (2.1.7) Hamilton-operátorát 
H= Z~BfBk + Ug+Z-\ Z Vn(kx...kn)Akl...Akn (2.1.13) 
к t /1=1 fii
 kj ...tB 
alakban írhatjuk fel, ahol k={k,j} és 
V„(k1,...,k„) = 
= У A l i + ... + «„!„ (êkiVh) г/ Л 7 -v О 1141 
(2MN(okpl* (2 MAcutn)1/2 
А К„(^х, , Ar„) függvények szimmetrikusak a (Á1; . . . , An) változók felcserélését ille-
tően és A(k1+... + /c„)-nel arányosak. 
További vizsgálataink szempontjából a kristály Hamilton-operátorának (2.1.13) 
alakja bizonyult előnyösnek, és ezért általában ezt az alakot fogjuk számításainkban 
felhasználni. Láthatjuk, hogy a Hamilton-operátor (2.1.13) alakja nem kevésbé ál-
talános, mint a kiindulási (2.1.1) alak. 
2.2. A kristály dinamikai jellemzői és a termodinamikai Green-függvények 
A statisztikus mechanika Green-fiiggvényes módszere a kondenzált rendsze-
rek fizikájában igen hatásos módszernek bizonyult, és ott számos alkalmazást nyert. 
Ezt a módszert alkalmazzuk dolgozatunkban is: az anharmonikus kristályok self-
consistens elméletét a két időargumentumos termodinamikai Green-függvények fel-
használásával építjük fel. Ezek a függvények és a velük kapcsolatos matematikai 
módszerek ma már közismerteknek tekinthetők. Ezért nem érezzük szükségét annak, 
hogy a statisztikus mechanika Green-fiiggvényes módszerét rendszeresen ismertes-
sük, a termodinamikai Green-függvények tulajdonságait általánosan vizsgáljuk. 
Az idevágó bőséges irodalomból is csak szemelvényként hivatkozunk néhány alap-
vető munkára [12]—[18]. Dolgozatunkban a [18]-ban alkalmazott meghatározásokat 
és jelöléseket követjük. 
Megmutatjuk, hogy megfelelően megválasztott két időargumentumos termo-
dinamikai Green-függvények segítségével ki tudjuk fejezni a kristály dinamikai tu-
lajdonságait jellemző legfontosabb mennyiségeket, és levezetünk a továbbiak szem-
pontjából fontos néhány összefüggést. 
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Vezessük be a 
GfHt-П = « И ? ( О ; = - ? 0 ( / - ! ' ) < [ « ? ( О . "/!( ' ' ) ] ) (2.2.1) 
két időpontos retardált termodinamikai Green-fiiggvényt, ahol O(t-t') a Heaviside-
féle lépcsőfüggvényt jelenti, [ . . . , . . . ] a zárójelben levő operá torok kommutá torá t 
jelöli. 
A (2.2.1) Green-függvény idő szerinti Fourier- transzformált ját 
Gif ( t - t ' ) = J G*j> e~ia{f~t) dco 
(2.2.2) 
Gif (со) = f Glf(t)eh'"dt 
alakban í rha t juk fel. 
Transzlációs szimmetriával rendelkező rendszer esetében célszerű bevezetni a 
(2.2.2) Green-függvény helykoordináták szerinti ((QkJ', Qkj/\ Fourier- transzformált-
já t is: 
Gif У ) = 2 y e l A r e ^ n m j - Q + . ) ) ( o (2.2.3) 
Bevezetjük végül a további számításainkban általában felhasznált 
Gkk.(t~t') = ((Akj(t)-Atr(t'))) = (2 cokcok.y'\(Qk(t)-Qk.(t'))) (2.2.4) 
Green-függvényt. Mivel az Ak operátorok a fonon keltő és e l tüntető operá torok 
lineáris kombinációjaként fejezhetők ki, ezért a (2.2.1), illetve (2.2.4) egyrészecske 
Green-függvényeket egy-fonon Green-függvényeknek nevezzük. 
Megmuta t juk , hogy a (2.2.1) Green-függvénynek konkrét fizikai jelentése, ér-
telme van. 
Tekintsünk egy egyensúlyi állapotban levő rendszert, amelyre egy külső per-
turbáló tér hat . A külső tér hatását a H[ időtől függő Hamilton-operátorral í r juk 
le. Vizsgáljuk meg, hogyan változik valamilyen A fizikai mennyiség (A)0 egyensúlyi 
átlagértéke a külső perturbáló tér hatására. Zubarev [13], [18] megmutat ta , hogy H{-
ben lineáris közelítésben fennáll az 
(A) = (A)0 + Ő(A) = (A)0+ / «A(t); H((t')))"4t' (2.2.5) 
összefüggés, mely szerint az A fizikai mennyiség átlagértékének a perturbáció hatá-
sára bekövetkező <5(A) megváltozását lineáris közelítésben a ((A(t); H{'(t')))T" re-
tardált termodinamikai Green-függvény segítségével írhatjuk le. Alkalmazzuk ezt 
az általános elméletet az ál talunk vizsgált esetre. 
Hasson a kristályrácsra egy f , ( t ) külső perturbáló tér, amelynek a hatását a 
o o 
H[=2'f?(t)R1 = ~ f dme-'»1 2 f f У ) Rí (2.2.6) 
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időtől függő Hamilton-operátorral írjuk le. Az atomoknak a külső tér ha tására 
bekövetkező Ô(u*(t)) átlagos elmozdulását (2.2.5), (2.2.6) és (2.1.3) figyelembe-
vételével 
*<«?(*)>= f dt' 2(f\u"i(t)\ Mf ( ' ' ) > } " ' / / ( O (2.2.7) 
- 1 i'ß 
alakban írhatjuk fel, tehát az atomoknak a külső perturbáló tér hatására fellépő 
<5<M?(í)> átlagos elmozdulását éppen a (2.2.1) retardált termodinamikai Green-függ-
vény segítségével fejezhetjük ki. 
A (2.2.7) kifejezés Fourier-komponensekre felírva a 
<5 <«?(со)) = 2 Gt (со + /е)//(eu) (2.2.8) 
i'ß 
alakot ölti. Transzlációs szimmetriával rendelkező rendszer esetében a külső per-
turbációt célszerű síkhullámok alakjában felírni : 
f r ( co ) = 2 e m f ß ( b , c o ) (2.2.9) 
к 
Ekkor az átlagos elmozdulás Fourier-komponenseit a 
ô(u*(Z, со)) = 2 4j((Qijl Q22hrf(k, со) (2.2.10) 
J,j' 
kifejezés állítja elő. Megmutatjuk, hogy a kristály sűrűségének kis megváltozását a 
ö(u(k, со)) elmozdulásoknak а к vektor irányába eső összetevői írják le. E cél-
ból fejtsük sorba a q sűrűségoperátor Qk Fourier-komponensét az elmozdulások 
szerint: 
Qk= 2 ^ 2 е ш ( 1 + = Q°k + 0вк (2.2.11) 
I I 
vagyis a rendszer sűrűségének a kis ÔQk megváltozását a 
ôQk(k, со) = i{kô(u(k, со))} = —2(thj)((Qv, Qh))Ahyf(k, со)} (2.2.12) 
összefüggés írja le a fenti megállapításunknak megfelelően. 
Infinitézimálisan kis ff(co) perturbáció esetén az atomok ô(uf(co)) átlagos el-
mozdulásai ugyancsak kis mennyiségek minden со frekvencián, kivéve a rezonancia-
frekvenciákat, amelyeket a Gfß(co) Green-függvény pólusai határoznak meg. Kö-
vetkezésképpen a kristályrács rezgési frekvencia-spektrumának — a fononok disz-
perziós görbéjének — a meghatározását visszavezettük a (2.2.1) Green-függvény pólus-
helyei, illetve a csillapodás figyelembevétele esetén a Green-függvény maximumai he-
lyének a meghatározására. 
Többen is megmutatták (lásd, például [20]), hogy a lassú neutronok egy-fono-
nos koherens rugalmatlan differenciális szórási hatáskeresztmetszete kifejezhető a 
(2.2.1) retardált Green-függvény segítségével: 
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ahol a a szórási hossz, q0 és qx a neutron hullámvektora a kezdeti, illetve a végálla-
potban, q = qx—q0 és 
S f f q , со) = — 2
 eale_l e'««-nq*qi>[-2lmGtf(°> + iS)] (2.2.14) 
iß 
Itt W7(q) jelöli a Debye—Waller függvényt 
Щ(ч) = i №,)2) = í 2 9 V<«?«f> (2-2.15) 
a,ß 
A lassú neutronok egy-fononos koherens rugalmatlan differenciális szórási hatás-
keresztmetszetét mérve tehát kísérletileg meg lehet határozni a (2.2.1) retardált 
termodinamikai Green-függvényt és így a kristályrács rezgéseinek a spektrumát. 
Láthatjuk tehát, hogy a (2.2.1) retardált termodinamikai Green-függvény fizi-
kai tartalommal rendelkezik, és kísérletileg mérhető mennyiségekkel áll közvetlen 
kapcsolatban. 
A Green-függvényes technika alkalmazása esetén a statisztikai átlagértékek ki-
számításához ismernünk kell a megfelelő spektrálfüggvényt. Megmutatható, hogy az 
Ifi/(со) spektrálfüggvény előállítható a G/fi (со) Green-függvény segítségével 
G/fi (со + iô) - G/fi (со - /S) = - i(e'a/e - 1 ) Ifi/ (со) (2.2.16) 
ahol со valós és <5 —0. Ha a spektrálfüggvény valós, akkor egyszerű kapcsolat áll 
fenn a spektrálfüggvény és a Green-függvény képzetes része között: 
lm G/fi (со)"et = - (e°'"> - 1 )Ifi/(со) 
(2.2.17) 
lm G/fi (сор = i(e°"e-l)Ifi/(со) 
Mielőtt a (2.2.1) Green-függvényből leszármaztatható korrelációs függvények 
vizsgálatára rátérnénk, tekintsük át a (2.2.1) Green-függvény szimmetria-tulajdon-
ságait. [18] alapján a (2.2.1) Green-függvény egyik szimmetria-tulajdonságát a 
G/fi (со ± iô) = Gfii(— со + iô) (2.2.18) 
egyenlőség fejezi ki. Minthogy azonban az uf operátorok hermitikus operátorok 
ufi"=u/ és mozgásegyenleteik az időtükrözéssel szemben invariánsok, levezethetjük a 
G/fi (со ± iô) = G fi./ (со ± iô) (2.2.19) 
összefüggést is. A (2.2.18) és (2.2.19) szimmetria-tulajdonságok a (2.2.1) Green-függ-
vény képzetes részét illetően az 
lm G/fi(co±iô) = lm Gf/(-œ + iÔ) (2.2.20) 
lm Gffi(co±iô) = lm Gfi./(co±iö) (2-2.21.) 
összefüggésekre vezetnek, (2.2.17) alapján fennáll továbbá az 
lm G/fi(co±iô) = - l m G/fi(cofiô) (2.2.22) 
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összefüggés is. Megjegyezzük, hogy (2.2.20)—(2.2.22) felhasználásával további szim-
metria-tulajdonságokat is levezethetünk a (2.2.1) Green-függvény képzetes részére, 
mint például : 
l m Gfß(co±iö) = - lm G/Hm^iő) = 
= - I m G f ï ( - t » ± i < 5 ) = - lm Gtf(-co±iö) (2.2.23) 
A (2.2.17) összefüggés alapján a (2.2.1) Green-függvény fent ismertetett szimmetria-
tulajdonságainak a felhasználásával könnyen beláthatjuk, hogy az Iff(a>) spektrál-
függvényre fennáll az 
Hß(0J) = e - M / f l / , ] ? ( - « ) = # ,*(») (2-2.24) 
összefüggés. 
A (2.2.1) Green-fiiggvényből több olyan korrelációs függvényt származtatha-
tunk le, amelyek kísérletileg mérhető fizikai mennyiségekkel vannak közvetlen kap-
csolatban. Határozzuk most meg ezeket a korrelációs függvényeket. 
Az anharmonikus kristály dinamikai tulajdonságainak az elméleti vizsgálatánál 
az egyik legfontosabb korrelációs függvénynek az atomok egyensúlyi helyzetükből 
való elmozdulásának a korrelációs függvénye bizonyult, amelyet (2.2.17) és (2.2.24) 
felhasználásával 
(ujt)uf.(t')) = ' / d(ae-iaP'-,)Ilf(aj) = 
= 1 J dcoe-w-tJem/0-l}-1 {-lm Gfi1.(со+ iô)} (2.2.25) 
alakban írhatunk fel. Egybeeső t=t' időargumentumok esetében az 
(ufuf.) = i j" do с oth l ^ - j { - I m GIß (со + iô)} (2.2.26) 
о 
statisztikus átlagértéket kapjuk meg. 
A (2.2.25) korrelációs függvény ismeretében kiszámíthatjuk az atomok sebesség-
korrelációs függvényét is 
(ùf(t)ù?,(0) = ~Ж(иК04(П) = 
=
 Í f Gtf(co + iô)} (2.2.27) 
A (2.2.27) sebesség-korrelációs függvény segítségével pedig könnyen felírhatjuk a 
kristály átlagos kinetikus energiáját: 
(T)= 2 @ = 2 4 - - - Í doo2 coth ~ { - l m GJf(o + iô)} (2.2.28) 
i 2M 2 я J 2.U 
о 
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Megjegyezzük, hogy az a tomok sebesség-korrelációs függvényét közvetlenül 
mérhetjük a Mössbauer-effektus felhasználásával, ugyanis [138] alapján a dS'"* 
Doppler-eltolódást 
i)F I 
Л5 ( р ) = с = -Áj- (wf) (2.2.29) 
alakban írhatjuk fel, ahol (u$) a rezoháns mag sebessége négyzetének az átlagértéke, 
Ey а у kvantum energiája, ôEv az energia eltolódás, с a fénysebesség. 
Felírjuk még a (2.2.4) Green-függvény és a vele kapcsolatos (AfAk) korrelációs 
függvény között fennálló 
oo 
(At A«) = l f dœ coth { - lm Gkk.(co + tó)} (2.2.30) 
о 
összefüggést is. 
Levezetünk most a (2.2.1) és (2.2.4) Green-függvényekre vonatkozó, a statisz-
tikus középértékek kiszámításához fontos és a továbbiakban felhasználásra kerülő 
néhány összefüggést, ún. összegszabályt. 
Bebizonyítjuk, hogy fennáll az 
2л 
oo oo 
J ckoojftf (со)(е°"в - 1 ) = Y J c/omj { - lm Gtf (со + tó)} = -Y д
л
„ôir (2.2.31) 
összefüggés. A (2.2.31) összegszabály bizonyítása céljából az 
W ) ; "?•('')]> = i - f t <[«?('); 4 ( f ) ] ) = 
í 
2n 
oo 
J M f W { e " , f - l } e - t o « - ' ' ) (2.2.32) 
egyenlőségből indulunk ki, amely t = í ' esetén (2.1.4) figyelembevételével a (2.2.31) 
egyenlőségre vezet. 
A (2.2.31) összegszabály segítségével a (iPfuf.) korrelációs függvényre a 
2(iP?4) = ôa„ôir (2.2.33) 
összefüggést nyerjük. Kiindulva továbbá az 
~<\iPf (/); iPf.(t')]> = / 1 i < [ « ? ( 0 ; 4(t')]> (2.2.34) 
egyenlőségből a (2.2.31) összegszabály bizonyításával analóg módon könnyen be-
láthatjuk, hogy fennáll az 
1 
~2л 
oo oo 
J ft)2/,f (т)(е°"в- 1 )dco = / j cu2{— l m G f f ( c u + tó)}dw = 0 (2.2.35) 
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összegszabály is, amelyet könnyen általánosíthatunk 
2K 
J cotalff(ai)(ea'e-\)dco = F J со2"{-lm Gtf. (со + iő)}dm = 0 (2.2.36) 
vagyis mondhatjuk, hogy a spektrálfüggvények páros momentumai zérussal egyenlők. 
A fentiekhez hasonló módon levezethetünk összegszabályt a Gkk(co) Green-
függvényre vonatkozóan is 
и 
со do){-lm G
№
( w + /<5)} = 2œkôkk. (2.2.37) 
és ekkor a (PkQp) korrelációs függvényre a 
2 i(PtQÍ) = (BkAk.) = ôkk. (2.2.38) 
egyenlőséget nyerjük. 
Az összegszabályokat érdemes úgy is megfogalmazni, mint a kristályrács rez-
géseinek frekvencia-eloszlási függvényeire vonatkozó normálási feltételt: 
f Gj(co2)dco2 = l (2.2.39) 
ahol 
Gj(co2) = - L Z { - l m « б « ; 0Й»«, + м} (2.2.40) 
Megmutattuk tehát, hogy a kristályok dinamikai tulajdonságait leíró mennyi-
ségeket kapcsolatba tudjuk hozni a (2.2.1) két időargumentumos retardált termo-
dinamikai Green-függvényekkel, és e függvények vonatkozásában levezettünk több, a 
későbbiekben felhasználásra kerülő összefüggést. 
2.3. A kristály szabadenergiája, belső energiája és állapotegyenlete 
Megmutatjuk, hogy az anharmonikus kristály szabadenergiáját és belső ener-
giáját megfelelő közelítésben ki tudjuk fejezni a bevezetett Green-függvények fel-
használásával, majd levezetjük a kristály állapotegyenletét, amely meghatározza a 
kristály egyensúlyi paramétereit. 
Először a kristály szabadenergiájának a meghatározásával foglalkozunk és meg-
mutatjuk, hogy a szabadenergia kifejezését felírhatjuk, mint a bevezetett (2.2.4) egy-
fonon Green-függvénynek a fononok kölcsönhatási paramétere szerinti integrálját. 
E célból vezessük be formálisan a kristályrács Hamilton-operátorának a (2.1.13) 
kifejezésébe a fononok X kölcsönhatási paraméterét és bontsuk a Hamilton-operátort 
két részre 
H ( X ) = H 0 + H x ( X ) (2.3.1) 
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ahol 
f f o = iZa>k{BtBk + AtAk} + U0Oi,... h) (2.3.2) 
к 
tfi(A) = 2' 2 -Д-ЛЛХ ... 2<okAtAk (2.3.3) 
л=1 Я! »!...»„ 4 4 
Mint ismeretes, a szabadenergiát a Z(A) állapotösszeg segítségével 
F(A) = - 0 1 n Z(A) (2.3.4) 
alakban írhatjuk fel, ahol 
Z(A) = Sp {exp [ - t f ( A ) / 0 ] } (2.3.5) 
Differenciálva a szabadenergia (2.3.4) kifejezését a A paraméter szerint a 
egyenletet nyerjük. 
Másrészt a (2.2.38) egyenlőség alapján felírhatjuk az 
= i ZVSAk, H]Bk)k + (Ak+[Bk, H]\) = 0 (2.3.7) 
z к 
azonosságot. Figyelembe véve azonban az Ak(t) és a Bk(t) Heisenberg-operátorok-
nak a (2.3.1) Hamilton-operátorral képzett, mozgásegyenleteit: 
= [А
к
,Н(Щ = œkBk(t) (2.3.8) 
es 
/ ddt Bk(t) = H (A)] = 
= M i + 2 i r ^ ï ï 2 vn(-k,kx... kn)Akl... Akn-A2cokAk (2.3.9) 
,,=1 (Я- fca...fe„ 
a (2.3.7) kifejezésből az 
У 2 « Л < А + А > . - < А + А Ы - ( 2 - з л ° ) 
összefüggésre ju tunk . A kölcsönhatási paraméter szerint integrálva a (2.3.6) egyenle-
tet a szabadenergiára (2.3.10) figyelembevételével az 
1 
F = F o + Fl = Fo + J f^ZcOk {{Bk+ Bk\ - (Aj/ AU (2.3.11) 
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kifejezést nyerjük, ahol 
F„ = в Z\n2sinh(cokl20) + Ut)(l1, ...,1N) (2.3.12) 
к 
a szabadenergiának a H„ Hamilton-operátor felhasználásával képzett nulladik köze-
lítése (A=0). 
A szabadenergia (2.3.11) kifejezésének a jobb oldalán álló korrelációs függ-
vények az egy-fonon Green-függvény segítségével könnyen kifejezhetők és így a 
szabadenergiára az 
1 ж 
F = F0+ / / dwcoth(co/20) 2 " ' " " ' { - l m G J w + tó)} (2.3.13) 
J À n J к Щ 0 0 
kifejezést nyerjük, vagyis ily módon a szabadenergia kifejezését előállítottuk az egy-
fonon Green-függvény felhasználásával. 
A szabadenergia (2.3.13) kifejezését más alakban is felírhatjuk. Felhasználva 
az Ak(t) és a Bk(t) operátorok (2.3.8) és (2.3.9) mozgásegyenleteit, a Gkk (co) Green-
függvény mozgásegyenletét 
(œ2-œl)Gkk.(œ) = őkk.2cok + 
+ 2cokÍ2T^-vő 2 K(-k,k2... k„)((Ak2... AJAJ))-À*-œk((Ak\AtyÀ (2.3.14) 
1л = 1 (n— l)'.k.2...k„ 4 J 
alakban írhatjuk fel. Bevezetve a 
G°k(co) = ( 2 . 3 . 1 5 ) 
со — сok 
Green-függvényt, a (2.3.14) egyenletet felírhatjuk Dyson-egyenlet alakjában 
G^ico) = G°kökk.+ G°k У Пкк1(Л, co)Gklk.(œ) (2.3.16) 
ahol 
2П
и1(Л, œ)Gklk.(œ) = 
G 
= 2тг^п) 2 K(-k,k2...kn)((Ak,...Akn\At))-^-cok((Ak\At)) (2.3.17) 
n = l (И - U ! Jfc2...fc„ 4 
A Gkk(co) Green-függvény Пкк1(2, со) tömegoperátora felhasználásával a szabad-
energia kifejezését 
г ~ 
E = + j ' f i J -eJl'\ ! « 2 {Пкк1 (со + iö) Gklk (со + iö)~ 
0 — OO 
- П
кк1 (œ - iô) Gkl k (со - iö)} = 
1 ~ 
+
 / e'0^- 1 l~2 2 № nkkl(œ)lmGklk(co+iô) + 
О —on 1 
+ ReG t l k(co) Im Пкк1(со + Щ ] (2.3.18) 
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alakban írhatjuk fel. A szabadenergia 
kifejezését tömörebben is felírhatjuk, 
ha a (2.3.18) kifejezésben áttérünk a 
komplex z frekvencia-sikban а С in-
tegrálási úton történő integrálásra a 2.1 
ábra szerint. А С integrálási út magába 
zárja a valós tengelyt negatív bejárás-
ban (az óramutató járásával megegye-
ző irányban), mint azt a 2.1a ábrán 
láthatjuk. Deformáljuk а С integrálási 
utat egy pozitív bejárású C\ integrálási 
útba, amely magába zárja a (exp(z/0) — 
— 1}~4 függvény co„ = 2n in б, n= ± 1, 
+ 2, . . . pólushelyeit mint azt a 2.1b áb-
rán láthatjuk. Ekkor a residium-tétel felhasználásával a szabadenergiára az 
í 
F = F0 + j J d z I)"1 2 nkhl(z)Gklk(z) = 
О с
 1 
1 
= Fg—0 I Ц- 2 2 nkkl((ün)Gklk(mn) (2.3.19) 
J л a>„ k,kx 0 
kifejezést nyerjük. A [29] és [30] dolgozatokban ezt a kifejezést a kauzális Green-
függvények felhasználásával állították elő. Megjegyezzük, hogy П(а> = 0) = 0 ennek 
következtében az co„ gyök « = 0 esetében járulékot nem ad. 
Miután megmutattuk, hogy a szabadenergia kifejezését elő tudjuk állítani az 
egy-fonon Green-függvény segítségével, térjünk át a kristály belső energiájának a 
meghatározására. A (2.1.7) Hamilton-operátorral leírt kristály belső energiáját az 
E = { H ) = 2 # 1 - 0 (2.3.20) 
í 4 M „ = 1 n : 1 , . . . . я 
kifejezés adja meg. E kifejezés első tagja, a kristály átlagos kinetikus energiája (2.2.28) 
alapján kifejezhető az egy-fonon Green-függvény segítségével, így a továbbiakban 
csak a potenciális energia kifejezésével kell foglalkoznunk. A kristály átlagos poten-
ciális energiája kiszámításához (2.1.8), (2.1.11) és (2.1.14) felhasználásával írjuk át 
a potenciális energia kifejezését és úgy, mint a szabadenergia számításánál, vezessük 
be а Я formális paramétert. Ekkor írhatjuk 
<t/(A)> = 2 Á". 2 K(ki - k„)(Akl ... AJ (2.3.21) 
я = 1 n\ k1...kn 
Differenciáljuk a (2.3.21) kifejezést а X paraméter szerint 
4r(U(X)) = 2 T ^ Y 2 K(kr... kn)(Akl ... AJ (2.3.22) 
OÁ „
 = i (П — 1)! kl...k„ 
2.1 ábra. A G r e e n - f ü g g v é n y in tegrá lásának ú t j a 
a komplex f rekvencia-s íkon 
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A (2.3.22) egyenlet jobb oldalán fellépő я-fonon korrelációs függvényeket közelítő-
leg előállíthatjuk az alacsonyabb rendű korrelációs függvények segítségével. Ekkor 
a két-fonon és három-fonon korrelációs függvényekre szorítkozva a (2.3.22) kifejezést 
közelítőleg 
Z У
п
(к
х
..Л
п
)\(А
кз
... А
кп
)(п-\)(А
к1Акг)+ • 
„ = 1 (jl 1)! k,...kn 
ТАЛ, - л Д Д Д л А А , ) } 
= 2 2 <(«; v,)(t7mVm)><í/(á)> + Z 2 <(0iV,)(HmVm)(«nV„)><U(2)> (2.3.23) 
l, m — l,m, n 
alakban írhatjuk fel. A 2 = 0 és 2 = 1 határok között integrálva a (2.3.23) egyenletet 
a 2 formális paraméter szerint a potenciális energia átlagos értékére az 
(U) = e x p { i 2 < ( « ^ ( ) ( « т У т ) > } х 
l, m 
X e x p { ! 2 <0ü Y)(ú„,V,„)( t?„V„)>}U a(?! ,ÍN) (2.3.24) 
l,m,n 
kifejezést nyerjük. Feltételezve, hogy az elmozdulás-operátorok hármasszorzatá-
nak középértékét tartalmazó második tényező járuléka kicsiny, a második hatvány-
függvényt sorba fejtve a potenciális energia átlagértékét közelítőleg 
( V ) « {1 + i 2 - Л ) (2.3.25) 
I, m, n 
alakban írhatjuk fel, ahol bevezettük az 
f7(íi, — Л ) = e x p { i 2<№V í ) (m h 1 V m )»Í / 0 ( Í 1 , . . . , / n ) (2.2.26) 
l,m 
függvényt, amely csak párkorrelációs függvényeket tartalmaz. 
Számítsuk most még ki a második tag járulékát a (2.3.25) kifejezésben. Fel-
használva a (2.3.10) összefüggést 2 = 1 esetében és a (2.3.23) kifejezést, írhatjuk 
<№V,)(űmVJ(AVB))<l/> « [ h h Щ «02 A . 
л Г 2 2 
/ ífoj coth (со/20) 2 - — — { - lm + /д)} (2.3.27) 
СП J к и>
к 
2п 
о 
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Mindezek alapján a kristály belső energiáját közelítőleg 
E = (H> « UoCu ...J^+ÜCh, ...,?„) + 
+ . 4n 
' I dm coth (со/20) 2 ' 
W J к 
^ + 2 n O J - m
C O
- \ { - ^ G k ( c o + iS)} (2.3.28) 
(JJi- j (Dr 
alakban írhatjuk fel, tehát a kristály belső energiáját is ki tudjuk közelítőleg fejezni 
a korábban bevezetett egy-fonon Green-függvények segítségével. 
Most levezetjük még a kristály állapotegyenletét. A kristály egyensúlyi állapota 
az adott F, külső deformáló erők hatása alatt alakul ki. Az egyensúlyi állapot fel-
tétele az, hogy az egyensúlyi helyzetben levő bármely a tomra ható eredő átlagos 
erő zérussal legyen egyenlő [7], [8]. Az egyensúlyi állapot feltételéből meghatároz-
hatjuk az atomok egyensúlyi helyzetét. Vizsgáljuk meg e célból a Pf(t) impulzus-
operátor mozgásegyenletét és képezzük annak a statisztikai átlagértékét. Abból ki-
indulva, hogy egyensúlyi állapotban bármelyik atom átlagos gyorsulása zérussal 
egyenlő, az atomok egyensúlyi távolságának, /a-nak meghatározására az alábbi egyen-
letet nyerjük : 
Ft = 0 (2.3.29) 
A (2.3.29) egyenletet további számításainkhoz célszerű más alakban felírni. Tekint-
sük a kristály infinitézimális homogén deformációját, amikor is az atomok-
nak az egyensúlyi helyzetükből történő ölx elmozdulását a 
К = 2 К р 1 р (2.3.30) 
ß 
összefüggés fejezi ki. Ekkor a külső deformáló erők által végzett —ô/Hj) munkát 
a axß feszültségtenzor definíciójának megfelelően [8] 
-Ô(HX) = V2Kß°«ß = 2 ПК = 2 Ни<хр1р (2.3.31) 
iß 1,1 l,<x,ß 
alakban írhatjuk fel. Figyelembe véve azonban, hogy uxß tetszés szerinti és felhasz-
nálva a (2.3.29) egyenletet, írhatjuk 
= l - 2 FVp = ~ 2 ( % ) Iß (2.3.32) V I ß - V УХдЩ, 
А (2.3.32) összefüggés а Р izotróp külső nyomás esetében a 
alakot ölti, ahol az átlagos potenciális energiát a (2.3.25) egyenlet határozza meg. 
A (2.3.33) egyenlet a kristály állapotegyenlete, amely összefüggést állapít meg a 
P nyomás és a rácspontok /
х
 egyensúlyi távolsága között, vagyis meghatározza a 
kristályrács egyensúlyi paramétereit. Az állapotegyenlet (2.3.33) alakjában az át-
lagos potenciális energia szerepel, így (2.3.25) figyelembevételével az állapotegyenlet 
is kifejezhető a bevezetett egy-fonon Green-függvények segítségével. 
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Ezzel megmutattuk, hogy a kristály dinamikai és termodinamikai tulajdonságait 
jellemző mennyiségeket megfelelő közelítésben ki tudjuk fejezni a bevezetett egy-
fonon Green-függvények segítségével, vagyis ha valamilyen módon sikerül meg-
határoznunk ezeket a Green-függvényeket, akkor felhasználásukkal a kristály tu-
lajdonságait a levezetett összefüggések segítségével le tudjuk írni. 
A továbbiakban a Green-függvények meghatározásának a problémájával fogunk 
foglalkozni. 
2.4. A pszeudoharmonikus közelítés 
Mielőtt az anharmonikus kristályok self-consistens elméletének általános meg-
fogalmazására rátérnénk, vizsgáljuk meg annak legegyszerűbb közelítését, a pszeudo-
harmonikus közelítést, amely nem veszi figyelembe a kristályrács rezgéseinek csilla-
podását, az elemi gerjesztések — a self-consistens fononok — véges élettartamát. 
A kristály tulajdonságait leíró mennyiségek kiszámításához, mint az előzőek-
ben láttuk, ismernünk kell az egy-fonon Green-függvényt. Az egy-fonon Green-függ-
vény kiszámítására e Green-függvény mozgásegyenletét használhatjuk fel. A (2.2.1) 
Green-függvény mozgásegyenletének felírásához szükségünk lesz a uf(t) és Pf(t) 
operátoroknak a (2.1.1) és (2.1.7) Hamilton-operátorokkal képzett mozgásegyen-
leteire, ezért először ezeket az egyenleteket írjuk fel: 
iiriPtit) = Z m - « и - к - f ï 
dt л=1 ni г...п 
(2.4.1) 
A (2.2.1) Green-függvényt kétszer differenciálva a t idő szerint és figyelembe véve 
a (2.4.1) egyenleteket, a G/fi.(t — t') Green-függvény mozgásegyenletét 
d2 
Mi2wG/fi(t-t') = 
= őxpőn.ó(t-t')+2 \ 2 ФИ 1 ...n)((u1(t)...un(t)-,4(t'))) (2.4.2) 
n = 1 n\ !...„ 
alakban írhatjuk fel. Mint láthatjuk, a Hx Hamilton-operátor nem ad járulékot a 
mozgásegyenlethez. 
A G/fi(t — t') egy-fonon Green-függvény mozgásegyenletének a jobb oldalán 
fellépnek a két-fonon, három-fonon, . . . , n-fonon Green-függvények is, ahol n, a 
fononok száma, tetszőlegesen nagy lehet. A (2.4.2) egyenlet megoldására a szétkapcso-
lás módszerét alkalmazzuk. Tekintsük először a legegyszerűbb szétkapcsolást, vagyis 
azt a szétkapcsolást, amikor a sok-fonon Green-függvényt csak az egy-fonon Green-
függvény segítségével fejezzük ki közelítőleg 
«Ml... w„; uf.(tj)) = 2 < W "г(0>> ( П и) (2.4.3) 
/=1 \/i<i / 
Ekkor a (2.4.2) egyenlet az egy-fonon Green-függvény vonatkozásában zárttá válik 
6 Fiz ikai Folyóirat X X / 5 
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és így a kapcsolódó Green-fiiggvények végtelen egyenletlánca már az első tagnál 
megszakad. Bevezetve az egy-fonon Green-függvénynek a (2.2.2) és (2.2.3) formulák 
szerint képzett Fourier-transzformáltjait , az (2.4.2) mozgásegyenletet (2.4.3) figyelem-
bevételével 
Mm2 Gff(со) = öaßöw + Z $Vm Glfr (со) (2.4.4) 
m, y 
alakban írhatjuk fel. Könnyen belátható, hogy a (2.4.4) egyenlet ugyanolyan alakú, 
mint amilyen alakú egyenletet nyerhetünk a harmonikus közelítésre szorítkozva, 
azonban a (2.4.4) egyenletben szereplő erő-állandó mátrix renormált : 
f . 1 ^ , / d2u 
Ez ad alapot arra, hogy az itt tárgyalt közelítést renormált harmonikus vagy pszeudo-
harmonikus közelítésnek nevezzük. 
A pszeudoharmonikus erő-állandó mátrix (2.4.5) kifejezésében a poten-
ciális energia második deriváltjának a kristály egyensúlyi állapotára képzett át-
lagos értéke szerepel, (2.3.25) figyelembevételével beláthatjuk, hogy ez az anhar-
monikus kölcsönhatás járulékainak a számításba vételét biztosítja. 
Bevezetve a GyJr(m) Green-függvénynek a helykoordináták szerinti Fourier-
transzformáltjait (2.2.4) alapján, a (2.4.5) egyenlet megoldását 
^ - w ^ Ä ^ ( 2 A 6 ) 
alakban írhatjuk fel, ahol az wk J frekvenciákat az êk j polarizációs vektorokat az 
Meljmij = Z 4, À f e - « (2.4.7) 
i,ß 
y 
egyenlet határozza meg. A (2.4.7) egyenletből (2.4.5) figyelembevételével láthatjuk, 
hogy a rácsrezgések mk j frekvenciái pszeudoharmonikus közelítésben hőmérséklet-
függő mennyiségek, hiszen kifejezésükben a korrelációs függvények szerepelnek. 
A kristályrács egyensúlyi paraméterei ugyancsak a hőmérséklet függvényei, hiszen 
a rács (2.3.33) állapotegyenletében, amelyet (2.1.5) figyelembevételével 
p = - L Z k Z ^ 2 4 ( i > — - " - > = 2 t & (2.4.8) 
->V l,x n=0 Hl 1 ...„ 5V i.a 
alakban is felírhatunk, a korrelációs függvények szerepelnek. 
A pszeudoharmonikus közelítésben az и-fonon korrelációs függvények két-fonon 
korrelációs függvények szorzatára esnek szét. Állításunkat könnyen beláthatjuk a 
korrelációs függvények spektrál előállításának a felhasználásával. í r juk fel az n-fonon 
korrelációs függvény spektrál előállítását: 
=L J (em,e- \)-1{-2\mG1.„(m))dw (2.4.9) 
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Ekkor a (2.4.9) egyenletben a Gx „(m) и-fonon Green-függvényre a (2.4.3) szétkap-
csolást alkalmazva, a megfelelő korrelációs függvényre az 
<"i ••• un)ps = (n- 1 )<MiM2)(M3 ... и„> (2.4.10) 
összefüggést nyerjük. Ezt az eljárást tovább folytatva végül is a 
( щ , ...,U„)PS = (и— 1)(я —3), . . . , 3- КихМаХизиД..<>„_!«„) = 
=(и-1)!!{<и ;иг+1>}"/2 (п=2к) (2.4.11) 
összefüggésre jutunk. Következésképpen a pszeudoharmonikus erő-állandó (2.4.5) 
kifejezése 
( i r<«i "j/ViVj I 
ФГт = V/V/, je " f/„j = V/V/, í / (2.4.12) 
alakban írható fel és az állapotegyenlet (2.4.8) a 
^ = (2.4.13) 
alakot ölti, ahol Ü = Ü(lx, ...,ÍN) a (2.3.26) átlagos potenciális energia a pszeudo-
harmonikus közelítésben. Az egyenleteinkben előforduló két-fonon korrelációs függ-
vények a (2.4.6) Green-függvények segítségével fejezhetők ki, vagyis a kristály di-
namikai tulajdonságait leíró, a (2.4.6), (2.4.7), (2.4.12) és (2.4.13) egyenletekből álló 
egyenletrendszer self-consistenssé és zárttá vált. 
A kristály szabadenergiáját és belső energiáját pszeudoharmonikus közelítésben 
Fps = k(t+0-Un-kZ °>tj coth Hy/20) = 
kj 
= 0 2 In 2 sinh (wjy/20) +Ü-1 2 (0kj coth (wkJ/20) (2.4.14) 
kj kj 
éS 
Eps — ( T ) + U (2.4.15) 
alakban írhatjuk fel, ahol a kinetikus energia átlagos értékét a (2.2.28) kifejezés 
adja meg. 
A (2.4.12) és a (2.4.13) kifejezésekből láthatjuk, hogy a potenciális energia sor-
fejtésének páros rendű tagjai Ф(1, ..., n) (n = 2, 4, ...) határozzák meg a rácsrezgések 
frekvenciáját, míg a páratlan rendű anharmonikus tagok Ф(1, . . . , ri) (n= 1, 3, 5, ...) 
a kristályrács egyensúlyi paramétereit határozzák meg. 
Az itt tárgyalt pszeudoharmonikus közelítés ekvivalens a kristály self-consistens 
elméletének a variációs elv alapján kidolgozott változatában bevezetett self-con-
sistens fonon közelítéssel, amelyet dolgozatunk első fejezetében ismertettünk. Erről 
könnyen meggyőződhetünk, ha a (2.4.2) egyenletben a ((u1 ... itn; u f f k ' ) ) ) /г-fonon 
Green-függvény esetében a középérték-képzést nem a (2.1.1) pontos Hamilton-
operátorral végezzük el, hanem a (1.1.2)-ben definiált H„ effektív harmonikus operá-
tor felhasználásával. Ekkor ugyanis az я-fonon Green-függvény a Wick-tétel alap-
ján egy-fonon Green-függvényekre esik szét, így éppen az általunk bevezetett (2.4.3) 
szétkapcsoláshoz jutunk, és а Ф/в erő-állandó mátrix a (2.4.5) kifejezéssel definiált 
pszeudoharmonikus erőállandó mátrixszal egyenlő: Ф/„=Ф/т- A pszeudohar-
monikus közelítés az elemi gerjesztések vonatkozásában a self-consistens tér köze-
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ütésnek felel meg, hasonlóan mint az RPA közelítés a mágnesség elméletében [17] 
vagy az elektron-gáz elméletben [139]. 
Vezessük be a Gff(a>) Green-függvényt, amely az 
a f M G f j o ) = öwö a ß + 2 k;,,à;ïv{o>) (2.4.16) 
m, y 
h 
egyenletnek tesz eleget, ahol a harmonikus erő-állandó. A (2.4.16) egyenlettel 
definiált Gjfi(co) Green-függvény felhasználásával a (2.4.4) egyenletet felíihatjuk a 
Gfß(co) = Gffî(со) + 2 G&(a>){$£-0»}Gtf(to) (2.4.17) 
m, r, y, & 
Dyson-egyenlet alakjában. A 2.2 ábrán a G'ß(со) egy-fonon Green-függvény egyen-
letét ábrázoltuk sematikusan a pszeudoharmonikus közelítésben. Az ábra felső sorá-
ban fekete négyzettel ábrázolt renor-
C Ch° máit vertex-függvényt a második sor-
. — + _у.—»— ban ábrázoltuk sematikusan. Ott feke-
Б2 —-
te körrel jelöltük a kiindulási (renor-
málatlan) vertexfüggvényt, a két-fonon 
korrelációs függvényeket a „buboré-
k o k " ábrázolják. Ez a sematikus ábrá-
zolás egyrészt jól illusztrálja azt, hogy a 
pszeudoharmonikus közelítésben a self-
2.2 ábra. Az e g y - f o n o n G r e e n - f ü g g v é n y egyenle- -consistens fonon tél diagramjainak a 
t ének sematikus á b r á z o l á s a p s z e u d o h a r m o n i k u s végtelen sorozata felösszegeződik, más-
kozel í tésben
 r é s z t j ó l
 s z e m [ é l t e t i > h o g y a két-fonon 
korrelációs függvényeket a Gf^(çai) 
Green-függvény — és nem a Gf//(co) Green-függvény — felhasználásával számoljuk 
és így self-consistens tárgyalásmódot biztosítunk. 
A számítások és az eredményül kapott formulák lényegesen egyszerűbbekké 
válnak, ha az atomok között párkölcsönhatást tételezünk fel. Érdemes röviden át-
tekinteni ezt az esetet, ugyanis így lehetőség nyílik az elmélet egyes jellegzetességei-
nek további diszkutálására. Párkölcsönhatás feltételezése esetében a potenciális 
energiát 
U(K1,...,RN) = Í 2<p(Ri~Rm) 
Mm (Z.4.18) 
alakban írhatjuk fel. A renormált frekvenciát meghatározó (2.4.7) egyenletet ekkor 
<92 
Mei jœj j = 2 ( 1 - e X I ) 4 j f t j n Ф0) (2.4.19) 
alakban állíthatjuk elő és a potenciális energia pszeudoharmonikus közelítésben 
számított (2.3.26) átlagos értékét, amelyet a továbbiakban self-consistens potenciál-
nak fogunk nevezni, a 
<p(l - m) = exp U 2 E>t£VfVf}(pO - m) (2.4.20) 
aß 
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kifejezés adja meg, ahol D*f„ az egyensúlyi helyzetből való relatív elmozdulás korre-
lációs függvénye 
Dil = < ( " ? - « £ ) ( « ? - " £ » = 
= 2 - e i í ( i ~ f f l ) ) c o t h (2.4.21) 
IVliy kj (JJk j 
A (2.4.19)—(2.4.21) egyenletek összevetése újra világosan érzékelteti a self-consistens 
tárgyalásmód alkalmazását. A renormált frekvenciát meghatározó (2.4.19) egyen-
letben a (2.4.20) self-consistens potenciál szerepel, ez utóbbit viszont a pszeudo-
harmonikus közelítésben pontos Green-függvény felhasználásával kiszámított pár-
korrelációs függvény segítségével számítjuk ki. Mint láthatjuk, a párkorrelációs függ-
vény (2.4.21) kifejezésében az cu -^ renormált pszeudoharmonikus frekvenciák szere-
pelnek. Itt jegyezzük meg, hogy a perturbációs közelítés alkalmazása esetében az 
egyenletek nem válnak self-consistenssé, mivel a k k o r a párkorrelációs függvényt 
a nulladik közelítés, vagyis a harmonikus közelítés Green-fiiggvénye felhasználá-
sával kell kiszámítani, tehát a párkorrelációs függvény (2.4.21) kifejezésének meg-
felelő kifejezésben nem a cokj pszeudoharmonikus renormált, hanem a co0kj harmo-
nikus frekvenciák szerepelnek, így az egyenletrendszer nem válik self-consistenssé. 
A teljesség kedvéért felírjuk még a kristály állapot-egyenletét, a szabadenergia 
és a belső energia kifejezését, párkölcsönhatást tételezve fel a kristályrács atomjai 
között 
Р
 = (2.4.22) 
F = Z\o In 2 sinh (cogy/20) - ^L
 c o t h ( û^ /20 )} + j 2 Ф ( 0 (2-4.23) 
E= 2 - f + ^ 2 Ф0) (2.4.24) 
ahol v=V/N. 
E példa esetében is láthatjuk tehát , hogy a kristály tulajdonságainak a meghatá-
rozására pszeudoharmonikus közelítésben egy self-consistens egyenletrendszert nye-
rünk, amely egyenletrendszerhez a (2.4.19)—(2.4.22) egyenletek tar toznak. Megoldva 
ezt az egyenletrendszert, kiszámíthatjuk a kristály renormált rezgési frekvenciáját és 
egyensúlyi paramétereit, mint a hőmérséklet függvényét, mindezek ismeretében a 
(2.4.23) és (2.4.24) formulák segítségével ki tudjuk számítani a kristály szabadenergiá-
ját és belső energiáját. A felsorolt mennyiségek ismeretében viszont a statisztikus 
mechanika, illetve a termodinamika általánosságban levezetett, jól ismert összefüggé-
sei felhasználásával számos, a kristály dinamikai, termikus és rugalmas tulajdon-
ságát leíró mennyiséget tudunk kiszámítani. 
Az általunk bevezetett pszeudoharmonikus közelítéssel ekvivalens self-consistens 
fonon közelítést felhasználva többen is foglalkoztak a kvantumkristályok, illetve 
a nemesgáz kristályok tulajdonságait jellemző mennyiségek kiszámításával [58]—[62], 
[64], [67], [109]. Jóllehet a fenti dolgozatokban a nemesgáz kristályok tulajdonságait 
jellemző mennyiségeket széles hőmérsékleti határok között volt lehetőség kiszámí-
tani, a kapott eredmények a kísérleti adatokkal nem elég jól egyeznek meg. Ennek 
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oka eléggé kézenfekvő. A pszeudoharmonikus közelítés ugyanis, mint lát tuk, nem 
veszi számításba az anharmonikus kölcsönhatás minden járulékát, s így például 
a kölcsönhatás páratlan rendű tagjainak a járulékai nem szerepelnek az elemi ger-
jesztések energiájának renormálásánál (2.4.7), ill. (2.4.19) és a szabadenergia, vala-
mint a belső energia (2.4.14), (2.4.15), (2.4.23), (2.4.24) kifejezéseiben. Mint a továb-
biakban látni fogjuk, az anharmonikus kölcsönhatás párat lan rendű tagjai a fent 
említett kifejezésekben ugyanolyan nagyságrendű járulékot adnak második közelí-
tésben, mint amilyen nagyságrendű járulékot adnak a páros rendű tagok első köze-
lítésben. Ezt az állításunkat a peiturbáció-számítás szokásos módszereivel elvégzett 
számítások eredményei is igazolják. Az anharmonikus kölcsönhatás párat lan rendű 
tagjainak a figyelembevétele lényegesen jobbá teszi az elméleti eredményeknek a 
kísérleti adatokkal való megegyezését, min t azt a [105] és [107] dolgozatokból lát-
hatjuk. 
Mielőtt a pszeudoharmonikus közelítés tárgyalását befejezzük, vizsgáljuk még 
meg a (2.4.20) self-consistens potenciál fizikai jelentését. A párkölcsönhatás poten-
ciáljának a Fourier-transzformáltját 
(p(R,-Rm) = 2 (p(q)eW,-Rm) 
(2.4.25) 
<P(q) = y J d*Rcp(R)e-m 
alakban írhatjuk fel. Behelyettesítve (2.4.25)-t a self-consistens potenciál (2.4.20) ki-
fejezésébe és elvégezve a q szerinti integrálást [64], [109] a 
ф(1 — in) = 
= 2 <Р(Ч)exp {-Ш09-dm)f)}eWl-M) = q 
= {(2л)3 Det |Я?и|} - 1 / 2 У d*Rip(l-m+R)exp{-lrZ ^ M " 1 ^ } (2-4.26) 
aß 
kifejezést nyerjük, amelyből könnyen leolvashatjuk a self-consistens potenciál fizikai 
jelentését. A potenciál pszeudoharmonikus renoimálása, mint azt leolvashatjuk, azt 
jelenti, hogy a kiindulási potenciált az atomoknak az adot t в hőmérséklethez tar-
tozó egyensúlyi helyzetükből történő viszonylagos elmozdulásának a tartományára 
Gauss-eloszlás szerint átlagoljuk. Az átlagérték-képzés következtében a self-con-
sistens potenciál a távolságnak simább függvénye, mint a kölcsönhatási potenciál, 
a potenciálgödör mélysége kisebb, mint amilyen a kiindulási potenciál mélysége 
volt, és a potenciálfüggvény minimuma a koordináta-rendszer kezdőpontjától a na-
gyobb távolságok i rányába tolódik el. Mindennek következtében, ha a hőmérséklet 
elég magas , illetve ha a nullponti rezgések energiája elég nagy, amikor is а 
korrelációs függvények m á r nem eléggé kis mennyiségek, a self-consistens potenciál 
alakja m á r lényegesen különbözhet a kiindulási potenciál alakjától, a potenciál an-
harmonikus voltából e redő effektusok egyre lényegesebbé válhatnak, vagyis a kris-
tály tulajdonságai lényegesen különbözhetnek a kristály harmonikus közelítésben szá-
mított tulajdonságaitól. 
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Illusztrációképpen vizsgáljuk meg a self-consistens potenciál viselkedését egy-
dimenziós esetben. Az atomok közötti pár kölcsönhatás potenciálját egy modell-
potenciállal, a Morse-potenciállal írjuk le 
<p(r) = 6 { е - Ч Н - г е - Ч Н } (2.4.27) 
ahol Ç a potenciálgödör mélysége az r = r0 helyen. A D*H, korrelációs függvényt egy-
dimenziós esetben a közvetlenül szomszédos a t o m o k párkölcsönhatását feltételezve 
Dfm = = 8a,u\l) (2.4.28) 
alakban írhatjuk fel. Felhasználva a (2.4.20) és (2.4.27) kifejezéseket, a self-consistens 
potenciál (2.4.28) figyelembevételével ez esetben 
ф(х) = d (е-2агохе2У — 2е-агохеУ'2} (2.4.29) 
alakban írhatjuk fel, ahol y=a2u2(l) és л: = (r/r0) — 1. A 2.3 ábrán а ф(х)/6 self-
consistens potenciált ábrázoltuk у né-
hány értéke mellett. Megjegyezzük, 
hogy a Morse-potenciál ar0 = 6 para-
méter-megválasztás esetén az \r — r0 | ( ( r 0 
tartományban kevéssé különbözik a rea-
lisztikusabb Lennard—Jones (12—6) 
kölcsönhatási potenciáltól [69], ezért 
ábránkon is ezt a paraméter-megválasz-
tást alkalmaztuk. 
A self-consistens potenciál (2.4.29) 
kifejezésében a szomszédos a tomok vi-
szonylagos elmozdulásának négyzetes 
középértéke szerepel: n2(/) = {(и,— 
— м /+1)2) és nem az atom elmozdulása 
négyzetének az átlagértéke (i/f), mint 
azt több dolgozatban korábban beve-
zették [49], [52]—[54]. Megjegyezzük, 
hogy ez utóbbi mennyiség, mint azt 
dolgozatunk 1. fejezetében láttuk, egy-
dimenziós esetben még a 7 = 0 ° K hő-
mérsékleten is divergens, ellentétben az 
általunk használt i/2(/) mennyiséggel, 
amely egydimenziós esetben és véges 
hőmérsékleteken is véges mennyiség. 
Jóllehet a pszeudoharmonikus közelítés nem biztosítja a kristály tulajdonságai-
nak megfelelő leírását a kristály létezésének teljes hőmérsékleti tartományban, ez 
a közelítés mégis igen alkalmas kiindulási közelítésnek bizonyult az anharmonikus 
kristályok elméletében, és további számításaink során ezt a közelítést mint kiindulási 
közelítést fogjuk alkalmazni. 
Megjegyezzük azonban, hogy a kristály tulajdonságait bizonyos értelemben kva-
litatíve eléggé tükrözi a pszeudoharmonikus közelítés is, a számítások viszont a 
2.3 ábra. A sel f -consis tens potenciál 
<Hx)lc(x = r / r 0 ~ l ) 
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pszeudoharmonikus közelítés alkalmazása esetén lényegesen egyszerűbbek és job-
ban áttekinthetők, mint a self-consistens fononok csillapodásának számításba vétele 
esetében. Az anharmonikus lineáris lánc tulajdonságait ezért pszeudoharmonikus 
közelítésben fogjuk tárgyalni. Megjegyezzük, hogy az instabilitás jelensége a pszeudo-
harmonikus közelítésben éppen úgy fellép és jellege ugyanolyan, mint a self-consistens 
elméletnek a fononok csillapodását is figyelembe vevő közelítéseiben. Az anhar-
monikus lineáris lánc tulajdonságait pszeudoharmonikus közelítésben korábban a 
[79], [85]—[88] dolgozatokban tárgyaltuk, a lapcentrált köbös ráccsal rendelkező 
kristály tulajdonságainak a vizsgálatával pszeudoharmonikus közelítésben a [75], 
[78]—[79] dolgozatok foglalkoznak. 
2.5. Az anharmonikus kristály self-consistens elmélete 
Az eddigiekben megmutattuk, hogy az anharmonikus kristályok tulajdonságait 
jellemző mennyiségeket ki tudjuk fejezni a megfelelően megválasztott termodinami-
kai Green-fiiggvények felhasználásával. Ezután kiszámítottuk a termodinamikai 
Green-fiiggvényeket a self-consistens elmélet legegyszerűbb közelítésében, a pszeudo-
harmonikus közelítésben, amelyben a self-consistens fononok csillapodását nem vesz-
szük figyelembe és formulákat vezettünk le e közelítésben a kristály tulajdonságait 
leíró mennyiségek vonatkozásában. Most megfogalmazzuk az anharmonikus kris-
tályok self-consistens elméletét legalacsonyabb rendben figyelembe véve a self-con-
sistens f o n o n o k csillapodására vezető rugalmatlan szórási folyamatokat. 
Az anharmonikus kristályoknak a self-consistens fononok rugalmatlan szórá-
sát is számításba vevő self-consistens elmélete kidolgozásakor célszerű a (2.2.4) egyen-
lőséggel bevezetett 
GkAt-0 = « Л А О ; А И О » (2.5.1) 
két időpontos retardált termodinamikai Green-függvényekből kiindulni. Az (2.5.1) 
definiáló egyenlőség felírásánál a kristály transzlációs szimmetriáját figyelembe vet-
tük, ezért lc = k'. A (2.5.1) Green-fiiggvény mozgásegyenlete felírásához elő kell állí-
tani a (2.1.11) egyenlettel definiált Ak(t) és Bk(t) Heisenberg-operátoroknak a (2.1.1) 
Hamilton-operátorral képzett mozgásegyenletét. A keresett mozgásegyenleteket 
(2.1.2) és (2.1.13) felhasználásával 
a 
i-(h Ak(t) = cokBk(t) (2.5.2) 
i~Bk( t) = 2%— Z Vn+í{-k,kx...kn)Akl... Акп + [Вк,НД (2.5.3) 
" I л = 1 и! k,...kn 
alakban í rha t juk fel, ahol a V„(kx,..., k„) függvényt a (2.1.14) egyenlet definiálja. 
A (2.5.1) Green-függvényt kétszer differenciálva a t idő szerint és figyelembe 
véve a (2.5.2) és (2.5.3) mozgásegyenleteket, a (2.5.1) Green-függvény mozgás-
egyenletét 
d 2 
- f a ï Gkk.(t~t') = ôjj.2œkô(t-t') + 
+ 2 cok 2 1 Z K+1(-k, kx... k„)((Akl... Акп;АкЧПУ) (2.5.4) 
и = 1 И ! ft, ...ft„ 
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alakban nyerjük eredményül. Megjegyezzük, hogy a Hx Hamilton-operátor a Green-
függvény (2.5.4) mozgásegyenletéhez nem ad járulékot. 
A kapott (2.5.4) mozgásegyenlet j o b b o l d a l á n az((Akl, ..., Akn;Ajt, (í ')))/7-fonon 
Green-függvény áll, ahol n a fononok száma: я = 1 , 2, . . . , mint láthatjuk n a végte-
lenhez tart . A Green-függvénytechnikában általánosan használt eljárásnak meg-
felelően a (2.5.4) egyenlet megoldására a szétkapcsolás módszerét alkalmazzuk. 
Dolgozatunkban az /í-fonon Green-függvényt közelítőleg az egy-fonon és két-fonon 
Green-függvény felhasználására korlátozódva 
((Ax... Akn; Ajt(t'))) « z «А,;ААО»( П Ak) + 
1=1 ' 
+ 2 «А*Л/> АМП)>( П Ak). (2.5.5) 
alakban állítjuk elő. így számításainkban csak a self-consistens fononok csillapodá-
sára legalacsonyabb rendben vezető háiom-fononos rugalmatlan szórási folyamatokat 
vesszük figyelembe. Plakida [90] dolgozatában megmutatta, hogy a tárgyalt self-
consistens elmélet általánosabban is megfogalmazható és a háromnál több fononnal 
kapcsolatos rugalmatlan szórási fo lyamatokat is figyelembe lehet venni. A [90] dol-
gozat eredményeit a Függelékben foglaljuk röviden össze. 
A (2.5.5) szétkapcsolással meghatározott közelítésben az (2.5.4) egyenlet Fourier-
transzformáltját 
w2Gkk,(w) = 2cokôjj. + 2wk 2 ' к, kx)Gklk.(œ) + 
rí 
+ cok 2 Ki-к, p, р')((АрАр,\А£))ю (2.5.6) 
pp' 
alakban írhatjuk fel, ahol a V2 és V3 függvényeket (2.1.14) figyelembevételével a 
V2i-k,k')= Z \ Z K+2(~h, k', kx... k„)(Akl... Ak) — 
Л=0 я! kx...k„ 
A i k - k ' ) y
 (2 5 7) 
MN fr/ i2a)k2mk.y/2 { U ) 
és 
V3ik,p,p')= Z 2" K+3ik,p,p',k1...kn)(Akl...Aki) = 
n=О Я : kx...k„ 
Aik + p + pJ y. ^ZdMJ^ZA / m (2 5 8) 
iMN)3'2 , £ e i2œk2cop2mp.y<2 { ? ^ 
kifejezések határozzák meg. A (2.5.7) és (2.5.8) kifejezésekben szereplő ( U ) mennyi-
ség a kristály átlagos potenciális energiája, amelyet a 
(U) = (UiRx,..., RN)) = Z \ Z Kikx...kn)(Akl...Akn) (2.5.9) 
rt = 0 ni
 kl tn 
alakban írhatunk fel. 
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Könnyen beláthatjuk, hogy a (2.5.6) egyenletben a V2 függvényt tartalmazó tag 
a fononok energiáját a pszeudoharmonikus közelítésben határozza meg, míg a K3 
függvényt tartalmazó tag a fononoknak a három-fononos rugalmatlan szórási fo-
lyamatokból eredő csillapodását írja le a self-consistens tér közelítésben. Miután a 
(2.5.5) szétkapcsolás a háromnál több fonon rugalmatlan szórásával kapcsolatos 
folyamatokat nem tartalmazza, természetesen a csillapodás kifejezésében sem jelen-
hetnek meg azok járulékai. Jogosnak tekinthető az a feltevés, hogy a magasabb rendű 
rugalmatlan szórási folyamatok kisebb járulékot adnak a fononok csillapodásához, 
mint a három fononos rugalmatlan szórási folyamatok. 
A (2.5.6) egyenletben szereplő cok frekvenciák és ek polarizációs vektorok egye-
lőre meghatározatlanok. E mennyiségeket a pszeudoharmonikus közelítésben fogjuk 
kiszámítani, amikor is meghatározásukra a (2.4.5) és (2.4.7) egyenleteknek meg-
felelően az 
<4ph = ~ 2 efe<kO-m>VfVÍ(U) (2.5.10) 
M/V i
 m<ß 
egyenletet írhatjuk fel. Ekkor azonban fennáll a 
2 (okV2{-k,k') = œlôkk. (2.5.11) 
összefüggés és így a (2.5.6) egyenlet 
( co 2 -œl )G k k . (œ ) = 2 cokőkk. + cok 2 p, />jC<». ,(cü) (2.5.12) 
p.p' 
alakban írható fel, ahol a két-fonon Green-függvényre bevezettük a 
G<$.v(t-t') = ((Ap(t)AP'(t); A f ( t j ) ) (2.5.13) 
jelölést. A (2.5.13) két-fonon Green-függvény szoros kapcsolatban áll a 
= «ßp(t)Ap.(0; Л Ч О » (2.5.14) 
és a 
G f f k . ( t - t ' ) = ({Bp(t)Bp,(t); A f ( t j ) ) (2.5.15) 
két-fonon Green-függvényekkel, ezért e három két-fonon Green-függvény mozgás-
egyenletét együttesen kell felírni. Differenciálva a (2.5.13) —(2.5.14) két-fonon Green-
fiiggvényeket a t időargumentum szerint, egy egyenletrendszert kapunk, amelynek a 
jobb oldalán három-fonon és további, magasabb rendű Green-függvények is fellép-
nek. Itt újra a szétkapcsolás módszerét alkalmazzuk, hasonlóan mint a (2.5.4) egyenlet 
megoldásakor: 
«CpAkí... Akn;Aki)) « J ((CpAk. ; A f ) ) ( j j h ) + 
i=i V > 
+ 2 <(Akl; Aty> 2 (CpAkj)( П АЛ (2.5.16) 
1=1 \ l * U / 
ahol a Cp operátor az Ap, illetve a Bp operátorral egyenlő. Megjegyezzük, hogy a 
(2.5.16) egyenlőség második sorában további szétkapcsolást alkalmaztunk a Cp ope-
rátort tartalmazó korrelációs függvények vonatkozásában. Az alkalmazott szét-
kapcsolási eljárások lehetővé teszik, hogy a (2.5.1) Green-függvény tömegoperátorát 
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a három-fonon szórási folyamatok figyelembevételével számítsuk ki, a (2.5.16) szét-
kapcsolás első tagjának a figyelembevétele azonban lehetővé teszi, hogy a f o n o n o k 
frekvenciáját pszeudoharmonikus közelítésben számítsuk ki. 
Dolgozatunkban tehát kiindulási közelítésül a pszeudoharmonikus közelítést 
használjuk, és a Green-függvény tömegoperátorát a három-fonon szórási fo lyamatok 
figyelembevételével számítjuk ki. Megjegyezzük, hogy ezt az utat követtük a [72] 
és [73] dolgozatainkban is, míg a [71] dolgozatban a (2.5.16) szétkapcsolás első tagját 
nem vettük számításba, és kiindulási közelítésül a harmonikus közelítést választot-
tuk. A pszeudoharmonikus közelítés kiindulási közelítésként való megválasztása in-
dokolt és következetes eljárás, egyben a számítások lényeges egyszerűsödésére is 
vezet, ezért a [71] dolgozat kivételével később már mindenütt ezt a megválasztást 
alkalmaztuk. 
A (2.5.13)—(2.5.15) Green-függvények Fourier-transzformáltjaira vona tkozó 
egyenleteket (2.5.7), (2.5.8), (2.5.11) és (2.5.16) figyelembevételével 
oiGft.
 tk,(oj) = mpGffk,(m) + cop.GfPtk.(m) 
+ (A;Ap)2ZÜ-P, -p',Pi)GPlk.(a>) (2.5.17) 
pi 
coG$,t.(co) = «pG<VM + <vApA-M + 
+ {(A;.Bp,) + (BpA;)}2 Z К(~PiP\Pi)GPlk.(co) 
Pl 
alakban í rhatjuk fel. Megjegyezzük, hogy a (2.5.17) egyenletrendszer csupán abban 
különbözik a [71] dolgozatban nyert analóg egyenletrendszertől, hogy a (2.5.17) 
egyenletrendszerben az cop frekvenciák a f o n o n o k pszeudoharmonikus közelítésben 
számított frekvenciái, és nem a harmonikus közelítésben számított fonon frekvenciák, 
mint a [71] dolgozatban. 
A (2.5.17) egyenletrendszer megoldását 
G Ï Ï M ' N = 2F(p,p', m) Z Y3(-P, -P',PÚGP1A<0) (2.5.18) 
pi 
alakban í rhat juk fel, ahol 
F ( P , M = N > + N " + » T ^ ' - v r (2-5.19) 
2 CO — (cOp -f- CUp") 2 CD — (cOp — CO pi) 
és Np=(AtAj. Megjegyezzük, hogy a (2.2.38) összegszabály következtében 
Np=(At Bp)= — 1 és ígv ezeket a korrelációs függvényeket tar ta lmazó tag Np + Np- + 
+ 2 = 0. 
A (2.5.12) egyenletet tehát (2.5.19) felhasználásával 
(co2-mf)Gkkfco) = 2wkőkk,+ 
+ 2mk Z F(p,p', oj)V3(-k,p,p')V3(-p, - p \ kf)Gklk.(m) (2.5.20) 
p . p ' A i 
alakban í rhat juk fel, amelyet, bevezetve a Tlkkl(co) tömegoperátort a 
П
кк1(со) = 2 V3(-k,p,p')V3(-p, -p', kßFip, p', cd) (2.5.21) 
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kifejezéssel, Dyson-egyenlet alakjában is felírhatunk 
GkkJo) = G2(û>)5tt. + GÎ(û>) 2 nkkl(co)Gklk.(co) (2.5.22) 
<u 
ahol a 
Cï(co) = - (2.5.23) 
со — o)k 
Green-függvény a pszeudoharmonikus közelítésben meghatározott Green-függvény. 
A tömegoperátor kifejezésében szereplő V3 függvény kiszámításánál az átlagos po-
tenciális energiát elegendő pszeudoharmo-
C C ° nikus közelítésben számításba venni, ekkor 
(2.3.26) és (2.5.8) figyelembevételével-
mondhat juk, hogy a tömegoperátor csak 
a párkorrelációs függvényeknek a függvé-
nye, amelyeket viszont a (2.5.22) egyen-
letből meghatározható egy-fonon Green-
függvények segítségével kiszámíthatunk. 
Ezt a közelítést alkalmazva a (2.5.22) 
2.4 ábra. Az egy-fonon Green-függvény egyen- egyenlet valóban zárttá vált. 
le tének sematikus áb r ázo l á sa az effektív k ö b ö s "" A 2 4 ábrán az egy-fonon Green-
közehtésben függvény (2.5.22) egyenletét ábrázoltuk 
sematikusan. Az ábra felső sorában fekete 
négyzettel ábrázolt V3 renormált vertex függvényt a fent megfogalmazott közelítés-
ben, amelyet effektív köbös közelítésnek nevezünk, az ábra második sorában ábrá-
zoltuk sematikusan. A párkorrelációs függvények vastag vonalú ábrázolása azt 
kívánja szemléltetni, hogy a párkorrelációs függvényeket a Gkk,(co) Green-függvény 
felhasználásával és nem a Gk(co) pszeudoharmonikus Green-függvény felhasználá-
sával számítjuk ki. Megjegyezzük, hogy ebben különbözik elméletünk a [99]—[101] 
dolgozatokban kifejtett elmélettől, ahol ugyanis a párkorrelációs függvényeket a 
Gk(a>) Green-függvény segítségével számítják ki. Az általunk alkalmazott eljárás a 
self-consistens tárgyalásmódot következetesebben biztosítja. 
A (2.5.22) egyenlet megoldását 
2 Qu 
eu
2
- ft)|/ - 2okjnkj(œ) Gkk(w) = Gkj(tu) = . _ £ - (2.5.24) 
alakban írhatjuk fel, ahol a nkj(co) tömegoperátort a 
nk(oj) = 2 \V3(-k,p,p')\*F(p,p',w) ( 2 . 5 . 2 5 ) 
p, p' 
kifejezés adja meg. Megjegyezzük, hogy az általunk tárgyalt problémák vizsgálata 
esetében а П
кк1(а>) tömegoperátor diagonális és így (2.5.24) formulára jutunk. Az op-
tikai jelenségek vizsgálatánál például, amellyel azonban dolgozatunk nem foglalko-
zik, a tömegoperátor nem diagonális és így a (2.5.22) egyenlet megoldása bonyolultabb 
alakban írható csak fel [149]—[151]. 
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A (2.5.25) tömegoperátor kifejezésében szereplő párkorrelációs függvényeket a 
(2.5.24) egy-fonon Green-függvény felhasználásával 
Nk = (At Ak) = J dcoiyt*-1)-4[-lm Gk(a> + iô)] = 
oo 
i/ da) coth (w/20)[—lm Gk(œ + z'<5)] (2.5.26) 
alakban írhatjuk fel. 
A (2.5.24) Green-függvény pólusai határozzák meg az elemi gerjesztések, a self-
consistens fononok frekvenciaspektrumát 
e k j = mkj + Rc n k j J k j ) (2.5.27) 
A (2.5.25) tömegoperátor képzetes része a fononok csillapodását adja meg, vagyis a 
félérték-szélességet 
r k J ( e k j) = - l m nkjJ + iô) (2.5.28) 
így a kristályrács rezgéseinek frekvencia-eloszlási függvényét adott к kváziim-
pulzus mellett a 
gkj(oj) = - -l 1 l m GkJ( œ + iô) = - . . . (2.5.29) J
 2n cokj kjK n [of - ç I f f + [2o)kjrkj(oj)]2 
kifejezés határozza meg, amelyből leolvashatjuk, hogy e függvénynek véges szélességű 
maximuma van ellentétben a pszeudoharmonikus közelítéssel, amikor is ez a maxi-
mum, mint azt a (2.5.23) Green-függvényből is leolvashatjuk, ű-függvény alakúnak 
adódik. Az eloszlás-függvény maximumának a helye és szélessége meghatározza a 
fononok frekvenciáját és reciprok élettartamát a {kj} mennyiségek függvényében. 
Mint már hivatkoztunk rá, a koherens rugalmatlan neutronszórási kísérletekkel meg-
határozható a fononok frekvenciája és reciprok élettartama. Megjegyezzük, hogy 
a tárgyalt közelítésben elvégzett numerikus számítások eredményei [100], [101] a 
neon és argon kristályok esetében jól megegyeznek a kísérleti adatokkal. 
A kristály egyensúlyi paramétereit a kristály (2.3.35) állapotegyenlete határozza 
meg. Az állapotegyenletben a kristály potenciális energiájának az átlagos értékét a 
pszeudoharmonikus közelítésben számíthatjuk ki, vagyis az állapotegyenletet köze-
lítőleg 
P = - A - 2 ' ^ Ï Û O u - Л ) (2.5.30) 
л La 
alakban írhatjuk fel, ahol az 0 ( l x , . . . , /jy) függvényt a (2.3.26) összefüggéssel hatá-
roztuk meg. 
A kristály termodinamikai jellemzőit a szabadenergia, illetve a belső energia ki-
fejezéseinek a felhasználásával számíthatjuk ki. Felírjuk ezeket a mennyiségeket is 
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az effektív köbös közelítésben. A belső energia (2.3.28) kifejezését esetünkben célszerű 
E = <Я> = U0 (h + ООг, ..., Î N ) + 
+ — / dwcoth(œ/20)2^[-^mGk(œ + iô)] + 2F3(0) (2.5.31) 
n J к 4wk 
0 
a lakban felírni, a h o l bevezettük az F3(0) függvényt, amelyet az 
P3(0) = y2 2 cokm Bk) - (Ait Ak)} = 
oo 
1 Г 2 2 
= — / dco coth (со/20) 2 Ш ~Юк [- Im Gk (со + /0)] = 
on J
 k 2cok 
о 
= — / du) co th (co/20) 2 {- Re П
к
(со) Im Gk(со + iô)-Im Пк(со + iô) Re Gk(ю)} 
on J
 k 
(2.5.32) 
összefüggéssel ha tá roz tunk meg. Plakida k imuta t ta [91], hogy az F3(0) függvény az 
effektiv köbös közelí tés járuléka a szabadenergia kifejezéséhez. A (2.5.32) kifejezés-
ben a Gk(co)^ G°k(co) közelítést alkalmazva és figyelembe véve а Пк(и>) tömegoperá-
t o r explicit a lak já t , az F3(0) függvényt 
F3(0) = - 1 2 1 W , P, P ) r Í ( 1 + W p ) ( 1 + W p ) ( 1 + и > ) " n M + 6 k.p.p' I cop + cop. + cok 
, nk(\+np + np)-npnp\ 5 33 
(Op + 0)p. - cok I 
a lakban is fe l í rha t juk , ahol az 
Np = (A;a„) « coth K / 2 0 ) = 2n„+ 1 (2.5.34) 
összefüggés a lap ján bevezettük az n p mennyiségeket, amelyeket a 
n p = [exp K / 0 ) - l ] - 1 (2.5.35) 
egyenlőséggel is definiálhatunk. Megjegyezzük, hogy a (2.5.33) kifejezés megegyezik 
a perturbáció-számítás felhasználásával előállított analóg kifejezéssel [140]—[142], 
ha (2.5.33)-ban n e m vesszük figyelembe a pszeudoharmonikus renormálást . (Lásd 
evvel kapcsolatban a [99], [100] dolgozatokat is.) 
A vizsgált közelítésben most m á r könnyen fel írhat juk (2.4.14) figyelembevételé-
vel a szabadenergia kifejezését 
F = Fps + F3(0) = 02 In s i n h K y / 2 0 ) + 
ki 
+ ÜOu ...,1N)-Í2cokjcoth(cokjl20) + F3(0) (2.5.36) 
k] 
a lakban . 
M \ f. : \ -
>0!L Öí. 
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Foglaljuk most össze eredményeinket. Az effektív k ö b ö s közelítésben felírtuk 
a (2.5.10), (2.5.24)—(2.5.26), (2.5.30) egyenletekből álló self-consistens egyenletrend-
szert. Az egyenletrendszer megoldásai a megadott külső feltételek mellett (0, P, 
illetve 0, V) egyértelműen meghatározzák a kristály dinamikai , termikus és rugal-
mas tulajdonságait . A megoldások ismeretében ugyanis a (2.5.30) egyenlet felhasz-
nálásával ki tudjuk számítani a kristály egyensúlyi paraméterei t vagyis a kristály 
térfogatát, mint a hőmérséklet függvényét állandó nyomás esetében, illetve a fel-
lépő nyomást , mint a hőmérséklet függvényét állandó térfogat esetében ; a (2.5.27) 
és (2.5.28) egyenletek felhasználásával kiszámíthatjuk az elemi gerjesztések, a self-
consistens fononok frekvenciáját és félérték-szélességét, a (2.5.31), (2.5.33) és (2.5.36) 
formulák segítségével pedig a kristály belső energiáját és szabadenergiáját számít-
hatjuk ki. A kiszámított mennyiségek felhasználásával a statisztikus mechanika, il-
letve a termodinamika ál talános összefüggései segítségével számos más mennyiséget 
(pl. fa jhő, hőtágulási együttható, rugalmas ál landók stb.) származtathatunk le, vagyis 
a fentiek alapján az adott közelítésben kiszámíthatjuk a kristály fizikai tulajdonságait 
jellemző legfontosabb mennyiségeket. 
A fentebb felírt self-consistens egyenletrendszert a (2.3.26) self-consistens po-
tenciál — ami nem más, mint a kristály át lagos potenciális energiája a pszeudohar-
monikus közelítésben — teszi meghatározot tá . A self-consistens potenciál kiszámítá-
sához ismernünk kell a kristályrács a tomjainak kölcsönhatási potenciálját. A kölcsön-
hatási potenciál ismeretében a számítások konkrét formában keresztülvihetők, és így 
a kristály tulajdonságait elméletileg tanulmányozhatjuk. 
Evvel a feladattal fogunk részletesen foglalkozni dolgozatunk 4. fejezetében, 
amikor is a közvetlenül szomszédos a tomok centrális párkölcsönhatását feltételezve 
egy lapcentrált köbös kristályrács tulajdonságainak kiszámítására fogjuk alkalmazni 
a fentiekben kidolgozott self-consistens elméletet, és e példán bemutatjuk, hogy az 
elmélet milyen új fizikai eredményekre vezet. 
Megjegyezzük, hogy az anharmonikus kristályok self-consistens elméletének egy 
másik, a fentivel ekvivalens változata alapján numerikusan kiszámították egyrészt a 
Ne, Ar, K r és Xe nemesgáz kristályok, másrészt a He3 és He 4 kvantumkristályok 
tulajdonságait jellemző mennyiségeket [70], [99]—[108], [110]—[112], [115], [117]. 
A kísérleti adatok és az elméleti eredmények összehasonlítása alapján megállapít-
hat juk, hogy az anharmonikus kristály self-consistens elmélete az effektív köbös kö-
zelítésben a kristály tulajdonságainak meglehetősen jó leírását adja a kristály léte-
zésének teljes hőmérsékleti ta r tományában. 
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J á n o s s y L a j o s a k a d é m i k u s 
B u d a p e s t X I I . K o n k o l y T h e g e út 
K ö z p o n t i Fizikai K u t a t ó In tézet 
Ugyanerre a c í m r e küldendő m i n d e n szerkesztőségi levelezés. 
A közlésre el n e m fogadot t k é z i r a t o k a t a szerkesztőség lehetőleg v i s s z a j u t t a t j a a sze rzőkhöz , 
d e felelősséget a b e k ü l d ö t t , el nem f o g a d o t t kéziratok megőrzéséé r t vagy t o v á b b í t á s á é r t nem vál lal . 
A folyóirat előfizetési á ra k ö t e t e n k é n t 48 Ft . Be l fö ld i megrendelések a z Akadémia i K i a d ó , 
B u d a p e s t V., A l k o t m á n y utca 21. ( p é n z f o r g a l m i j e l z ő s z á m u n k 215-11 488), k ü l f ö l d i megrendelések 
a „ K u l t ú r a " K ö n y v - és Hí r lap K ü l k e r e s k e d e l m i Vál la la t , Budapes t I. , F ő u t c a 32. (pénzforga lmi 
j e l z ő s z á m : 218-10 990) ú t j á n e s z k ö z ö l h e t ő k . 
A kéz i ra tokka l kapcso la tban a szerkesz tőség a k ö v e t k e z ő k e t kéri a s z e r z ő k t ő l : 
1. A do lgoza t e lé rövid t a r t a lmi i smer t e tő t í r j a n a k . 
2. A levezetéseknek csak a g o n d o l a t m e n e t é t és f ő b b lépéseit közö l j ék . H a részletezésre lesz 
s z ü k s é g , a szerkesztőség azt külön f o g j a k é r n i . 
3. A k é z i r a t o k a t gépelve, egy o l d a l r a írva, 4 cm-es margóva l , ke t tős so rközze l készítsék el. 
4. Az á b r á k a t ceruzával , sima f e h é r pap í r r a r a j zo l j ák . A nyomda s z á m á r a a ra jzok elkészítését 
a K i a d ó vállalja. 
5. Az á b r á k a l á röv id m a g y a r á z ó s z ö v e g e t í r j anak . 
6. A k é z i r a t b a n a z érvényben l e v ő k iadó i e lő í rások szerint a d j a n a k szedés i ú t m u t a t á s o k a t . 
7. A szövegben a z irodalmi u t a l á s o k a t szögletes z á r ó j e l b e tegyék. A z i r o d a l m i a d a t o k meg-
a d á s a k o r a f o l y ó i r a t b a n kialakul t f o r m á t haszná l ják . 
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3. Az anharmonikus lineáris lánc 
Az anharmonikus kristályoknak dolgozatunk második fejezetében kidolgozott 
self-consistens elméletét ebben a fejezetben egy egyszerű modell : a lineáris lánc 
tulajdonságainak a vizsgálatára fogjuk alkalmazni. Jóllehet ez a modell meglehetősen 
távol áll a reális, háromdimenziós kristályoktól, és az e modellre nyert eredmények-
nek a háromdimenziós esetre való általánosításakor kellő óvatossággal kell el jár-
nunk [7], mégis érdemes elméletünket először erre a modellre alkalmazni, mer t 
ebben az esetben számításaink lényegesen leegyszerűsödnek, könnyebben áttekint-
hetők, mint egy, a reálishoz közelebb álló kristálymodell vizsgálata esetében. Meg-
jegyezzük egyben, hogy az anharmonikus lineáris lánc tulajdonságait részletesen 
tanulmányozták a perturbációszámítás szokásos módszereinek a felhasználásával 
is [7], [8], [24], [140], [142], így lehetőségünk nyílik az általunk kidolgozott self-
consistens elmélet alapján, illetve a perturbációszámítás szokásos módszerei fel-
használásával kapott eredmények összehasonlítására. 
Az anharmonikus lineáris lánc tulajdonságait először a pszeudoharmonikus 
közelítésben fogjuk tanulmányozni, ugyanis ez a közelítés, mint láttuk, további 
egyszerűsítéseket enged meg a számításokban, és így a kidolgozott elmélet alapvető 
vonásait jobban, áttekinthetőbben feltárja. Éppen ezért a lineáris lánc esetében 
a pszeudoharmonikus közelítést elég részletesen fogjuk tárgyalni. A lineáris lánc 
tulajdonságait kétféle külső feltétel megadása mellett fogjuk vizsgálni: az egyik 
esetben a lineáris lánc hosszát tekintjük rögzítettnek, a másik esetben a lánc végeire 
alkalmazott nyomást tartjuk állandó értékűnek. Mint azt látni fogjuk , ha az ál landó 
külső nyomást megfelelően kis értékűnek választjuk meg, eredményeinket analitikus 
alakban is előállíthatjuk. 
A pszeudoharmonikus közelítésben elvégzett számítások kifejtése után a li-
neáris lánc tulajdonságait a self-consistens fononok csillapodására vezető legegy-
szerűbb három-fonon rugalmatlan szórási folyamatok figyelembevételével fog juk 
vizsgálni a fentebb említett két külső feltétel megadása mellett. 
m á g y a k 
t u d o m á n y o s д 
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A. 
Az a n h a r m o n i k u s l i n e á r i s l á n c e l m é l e t e a p s z e u d o h a r m o n i k u s 
k ö z e l í t é s b e n 
3.1 A self-consistens egyenletrendszer 
Tekintsünk egy A + l egyfajtájú, M tömegű atomból álló L hosszúságú lineáris 
láncot. Ha a lineáris láncban csak a közvetlenül szomszédos atomok kölcsönhatását 
vesszük figyelembe, akkor adiabatikus közelítésben a vizsgált rendszer Hamilton-
operátorát 
» »! 1 N 
j f = H + 7 7 1 = + + (3.1.1) 
n=0 4M Z „
 = 1 
alakban í rhat juk fel, ahol P„ és R„ az «-edik atom impulzus-, illetve koordináta-
operátora, (p(Rn — Rn-1) a közvetlenül szomszédos a tomok közötti kölcsönhatási 
potenciál adiabatikus közelítésben. A lineáris láncot deformáló külső erők hatását 
a # ! Hamilton-operátor írja le, amelyet a lineáris lánc esetében 
Hx = P(R„-R0) = P 2(Rn-Rn-i) (3.1.2) 
n = l 
alakban í rhatunk fel, ahol P a lineáris lánc végeire ható nyomás. 
Bevezetjük a szomszédos atomok /egyensúlyi távolságát és a szomszédos a tomok-
nak az egyensúlyi helyzetükből való relatív elmozdulásának operátorait az 
R„-Rn-1 = (Rn-R„-i) + = / + (3.1.3) 
definiáló egyenlet segítségével, ahol a rendszer egyensúlyi helyzetére vonatkoztatott 
statisztikai átlagértékképzést az (1.1.4) formulával megadot t módon, a (3.1.1) 
Hamilton-operátorral végezzük el. 
írjuk fel a lineáris lánc állapotegyenletét, amely összefüggést állapít meg a P 
nyomás és az atomok / egyensúlyi távolsága között. Mint a 2.3. pontban általános 
» esetben lát tuk, az állapotegyenletet a legegyszerűbben abból a feltételből kiindulva 
vezethetjük le, hogy az egyensúlyi ál lapotban bármelyik a tom átlagos gyorsulása 
zérussal egyenlő, vagyis fennáll az 
i ^ ( i P n ( t ) ) = ( [ i P n , 3 e ] ) = o (3.1.4) 
összefüggés, amelyből felhasználva a (3.1.1) és a (3.1.2) kifejezéseket, a lineáris lánc 
állapotegyenletét 
p = - у ( щ f {Яш--Rn-1)) = - j W (/)> (3.1.5) 
alakban nyerjük. A (3.1.4) formulában P„(t) az //-edik a t o m impulzus-operátorát 
jelöli Heisenberg-reprezentációban. A 
L 
1 ¥ 
cp(R) = 2<p(q)eiqR\ cp(q) =
 T J d R c p ( R ) e ( 3 . 1 . 6 ) 
9 L 
2 
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Fourier-transzformáció felhasználásával könnyen bevezethetjük a lineáris lánc Harnil-
ton-operátorának (3.1.1) kifejezésébe az egyensúlyi helyzetből való elmozdulás ope-
rátorait . Ebben a reprezentációban a (3.1.1) Hamilton-operátort 
*= Z ^ h + ffZ Z<p(4)eiqle'"(u»-""- + (3.1.7) 
л 2M Z „ q 
alakban írhatjuk fel. Mint látni fogjuk, a pszeudoharmonikus közelítés alkalma-
zásakor a lineáris lánc Hamilton-operátorának (3.1.7) a lakját bizonyul célszerűnek 
felhasználni számításaink során. 
í r juk most fel a dolgozatunk 2. fejezetében definiált 
С л л ' ( 1 - 0 = « " л ( 0 ; « » ' ( 0 » (3.1.8) 
retardált termodinamikai Green-függvény mozgásegyenletét a lineáris lánc (3.1.7) 
Hamilton-operátorának felhasználásával : 
d 2 
Mi*WiGnn.(t-t') = ô(t-t')ôm.+ 
+ y Z м „ , ( 0 » (3.1.9) 
+ q 
Mint láthatjuk, a (3.1.9) egyenlet jobb oldalán fellép az 
« ^ ( " „ - » „ - d ; „„,)> = <<{«?("„-«n-i)} s ; «„.)) (3.1.10) 
S = 1 Í ! 
több-fonon folyamatokat leíró Green-függvény. Alkalmazzuk most dolgozatunk 
2.4. pont jában kifejtett pszeudoharmonikus közelítést, vagyis egy olyan szétkap-
csolási eljárást a sok-fonon Green-függvények vonatkozásában, amikor azokat 
közelítőleg csak az egy-fonon Green-függvények felhasználásával állítjuk elő: 
°° 1 
«e.4(»„-»„-i); M„,)> = 2 -7 \<{ i4 (Un-Un- l )Y- , "л '» ~ 1 = 1 
~ 1 
~ 2SJ ({'á{l'r,-i'n-i)}s~1)s((iq(un-u„_.1); Un,)) = 
S _ 1
 ' = < e ' « K - » - i ) > / ? « ( M n - « „ . О ; "„•» (3.1.11) 
A (3.1.11) előállítás j obb oldalán fellépő korrelációs függvényekre ugyanezt a kö-
zelítést kell alkalmaznunk, hogy a (3.Í.11) előállítás zárttá váljon. E számítás ke-
resztülviteléhez célszerű bevezetnünk az 
F(X) = (e^-n—n-i)); F(0) = 1 (3.1.12) 
függvényt. Differenciáljuk a bevezetett (3.1.12) függvényt а Я paraméter szerint, és 
alkalmazzuk a (3.1.11) típusú közelítést 
= ^(ug-u^^e^-un-i)) = 
= (q(un-un_J (un-un_j) ~ Xq\(un-un_$)F(X) (3.1.13) 
\ S = 1 • > ! / 
I» 
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A (3.1.13) egyenlőséget integrálva a X paraméter szerint a A = 0 és a k = i integrációs 
határok között az 
(eí9("„-«n-l)) = e-l/242<("„-u„-i)2> = e-l/2,2ü2 (3.1.14) 
kifejezést nyerjük, ahol figyelembe vettük, hogy a szomszédos a tomok viszonylagos 
elmozdulásának négyzetes középértéke nem függ az n indextől 
Й
2
 = {(un + í - u „ f ) = ( («„ -«„ - г ) 2 ) . (3.1.15) 
Vezessük be a (3.1.8) Green-függvény idő szerinti Fourier-transzformáltját 
G n n f t - f ) = ~ f dcoe-l°>«-''>Gnn.(a>) (3.1.16) 
formula alapján. Figyelembe véve, hogy ha a határeffektusokat nem vesszük szá-
mításba, a G,m(co) Green-függvény csak az (n — n ) különbségtől függ, és maguktól 
a z n indexektől nem függ, í rhat juk 
Gm.(oj) = (3.1.17) 
így felhasználva a (3.1.11) és a (3.1.12) kifejezéseket az egy-fonon Green-függ-
vényre az 
crGk(co) = \ + <P (Я ) e"1' («7 )2e>"1/a<í2"2 2(1 - c o s kl)Gk (со) (3.1.18) 
egyenletet nyerjük a pszeudoharmonikus közelítésben. A (3.1.18) egyenlet meg-
oldását 
= ^ (3.1.19) 
alakban írhatjuk fel. A (3.1.19) megoldás ugyanolyan alakú, mint a harmonikus 
közelítésben nyerhető megoldás, azonban a (3.1.19) kifejezésben a frekvencia 
renormált: 
2 4 f ( ß , / ) . 2 kl Д 0 , /) „ 2 2 . . . . . . 
cul = J K M sin2 у = - E j — (o-0k = a2 a 4 , (3.1.20) 
ahol wok a rácsrezgések harmonikus frekvenciája, / a harmonikus erő-állandó 
P = 0 esetében. Érdemes megjegyeznünk, hogy a frekvencia pszeudoharmonikus 
renormálási tényezője £-tól nem függ. A / ( 0 , /) pszeudoharmonikus erőállandót 
a (3.1.18) egyenletnek megfelelően 
/(в, I) = j 2 = j ф"(/) (3.1.21) 
alakban írhatjuk fel, ahol bevezettük a self-consistens potenciált a 
(ç(Rn- /?„_!)> « ф(1) = = 2 К ) ф(*>(/) (3.1.22) 
q s = 0 í ! í A ) 
kifejezéssel. Mint dolgozatunk 2. fejezetében lát tuk, a self-consistens potenciál nem 
más, mint a kristály átlagos potenciális energiája a pszeudoharmonikus közelítésben. 
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Megjegyezzük, hogy a (3.1.22) kifejezés levezetésekor az exp (—1/2. q2U2) függvényt 
ü2 szerint sorba fejtettük és a q változó szerint integráltunk. A self-consistens po-
tenciált felírhatjuk még 
I OO Л 2 
&(1) = 4 ~ [ dxe~~*<p(l+xYïr2) (3.1.23) 
2 n + 
alakban is, ahol x=R/YП2. Mint a (3.1.23) kifejezésből látható, a kölcsönhatási 
potenciált az Л ~ / й 2 < к / kis tartományra átlagoljuk a fononok self-consistens 
terét figyelembe vevő exp( — x2/2) Gauss-függvénnyel. így a (3.1.23) integrálhoz 
lényeges járulékot a cp(R) kölcsönhatási potenciál-függvénynek csak a minimum-
hely körüli része ad. 
A (3.1.19) Green-függvény ismeretében könnyen felírhatjuk az (u„. u„) kor-
relációs függvényt 
Д / dœ (e«'»- 1 ) - 1 { - 2 lm Gnn. (со + iô)}, (3.1.24) 
és ekkor a self-consistens potenciál (3.1.22) kifejezésében szereplő П2 korrelációs 
függvényre (3.1.19) felhasználásával az 
U2 = <(«„- un_x)2) = Z 2 ~ coth (сок/2в) = 
л/2 
= d ( p s i n 9 C O t h
 ( 2(Г a s i n (3.1.25) 
n 
kifejezést nyerjük, ahol az egyenlőség második sorában а к szerinti összegezésről 
áttértünk a cp = kl\2 változó szerinti integrálásra. Itt cu0L = (4 / /M) 1 / 2 jelöli a li-
neáris lánc maximális rezgési frekvenciáját harmonikus közelítésben, t — 0/coOL 
a dimenzió nélküli hőmérséklet. 
A lineáris lánc tulajdonságait a 0 hőmérsékleten kívül a lineáris lánc rögzített 
hossza L — Ni, vagya P külső nyomás determinálja. Ezek a mennyiségek a lineáris 
lánc (3.1.5) állapotegyenletének tesznek eleget, amelyet a self-consistens potenciál 
(3.1.22) kifejezésének a figyelembevételével 
P
 = W ~ -1)> = - j Ф' ( 0 (3-1 -26) 
alakban írhatunk fel. 
A (2.3.20) és a (2.4.24) formulákat alkalmazva a lineáris lánc esetére, könnyen 
beláthatjuk, hogy a lineáris lánc belső energiáját az 
E = (H) = ) + A Í < < P ( £ „ - £ „ _ 1 ) > = 
= N 2N Z °2 coth K / 2 0 ) + 2 - ф(1) (3.1.27) 
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kifejezés segítségével írhatjuk fel. Figyelembe véve azonban a (3.1.20) és (3.1.25) 
kifejezéseket, a belső energia kifejezését 
= -2{ф(1)+Дв, /)й2} (3.1.28) 
alakban is felírhatjuk. 
így felírtuk a (3.1.20), (3.1.21), (3.1.22), (3.1.25), (3.1.26) és (3.1.28) egyenletek-
ből álló zárt, self-consistens egyenletrendszert, amely meghatározza a lineáris lánc 
tulajdonságait a pszeudoharmonikus közelítésben. Ezt a self-consistens egyenlet-
rendszert a (3.1.22) self-consistens potenciál teszi meghatározottá, amelyeket ki-
számíthatunk. ha az atomok közötti cp(R) kölcsönhatási potenciál ismert. 
Számításainkban a kölcsönhatási potenciált egy modell-potenciállal. a Morse-
potenciállal 
cp(R) = Z){[e~a<R"ro) — l]2— 1} (3.1.29) 
helyettesítjük, ahol r0 — az a tomok átlagos távolsága harmonikus közelítésben: 
<F (ro) —Oi D — a potenciálgödör mélysége cp(ru) = —D\ és a harmonikus erő-
állandót a f=l/2(p"(r») = Da2 kifejezés adja meg. Megjegyezzük [69J alapján, hogy 
a Morse-potenciál az ar0 = 6 paraméter megválasztás esetén a lineáris lánc hőtágulási 
tar tományában kevéssé különbözik a Lennard—Jones (12-6) kölcsönhatási poten-
ciáltól, ezért a továbbiakban ezt a paraméter-megválasztást fogjuk használni. 
Ekkor a self-consistens potenciálra a (3.1.22) és a (3.1.29) formulákat felhasz-
nálva a 
ф(1) = Z>{e~* r ' f c~ 1 )e* ' -2e~" , , bb~ 1 )e» /«} (3.1.30) 
kifejezést nyerjük, ahol bevezettük az у = а2й2 = 36(й2/г2) jelölést. Mivel a továbbiak-
ban szükségünk lesz a self-consistens potenciál deriváltjainak kifejezéseire is. ki-
számítjuk azokat : 
ф \ 1 ) = - i L { e - 2 a r " { f - 1 ) e 2 y - e ~ a r o ^ - 1 ) e y ' 2 } , (3.1.31) 
ф"(1) = 2f{2e~2aro(Í~1)e2y-e~ar°(Í~1)e"2}. (3.1.32) 
Ezek felhasználásával a lineáris lánc állapotegyenletét 
P* = 6 { e _ 1 2 f e ~ 1 ) e 2 > - < r 6 ( Í ~ 1 ) e 4 ' / 2 } = еУ/2 e^y'2 - 1} (3.1.33) 
alakban írhatjuk fel, ahol 
P* = P ' ß (3.1.34) 
a redukált nyomás. 
A fonon frekvenciák pszeudoharmonikus renormálási tényezőjére (3.1.20), 
(3.1.21), (3.1.32) és (3.1.33) felhasználásával az 
= Ш ) = e - Í - k - l ) e H 2 { 2 e - Í f f - b y ' 2 - l } = Ç + e ' ^ - b y (3.1.35) 
kifejezést nyerjük, amely összefüggést állapít meg a a renormálási együttható és 
az y mennyiség között. A lineáris lánc (3.1.33) állapotegyenletéből következően 
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ugyanis, ha a lánc végeire ható nyomást állandónak tar t juk, akkor a lánc hosszú-
ságának kell változnia a hőmérséklet függvényében, vagyis l a (3.1.25) egyenlet 
alapján hőmérséklet-függő y mennyiség függvénye kell legyen, ha viszont a lánc 
hosszát rögzítjük, akkor analóg megfontolás alapján a lánc végein jelentkező P nyo 
más lesz az y mennyiség függvénye. 
A fenti megjegyzések figyelembevételével a (3.1.25) egyenletet 
я/2 
Аа_у(а) = j dcp sin <p coth (a sin <p/2r) (3.1.36) 
0 
a lakba í rhatjuk át, ahol A = (rcD/co0L) az a tomok dimenzió nélküli kötési állandója, 
és az y(a) függvényt a (3.1.35) egyenlet határozza meg. 
A lineáris lánc (3.1.36) self-consistens egyenletében szereplő integrál közelítőleg 
kiszámítható analitikusan a magas ( т » 1 ) , illetve az alacsony (t<sc1) hőmérsékletek 
esetében, amely határesetekben ily módon a (3.1.36) self-consistens egyenletet 
AaVO*) = *T{i + ^ 4 Ы } ( т » 1 ) , (3.1.37) 
illetve 
A a y ( a ) = 1 + у Щ ( t « 1 ) (3.1.38) 
a lakban í rhatjuk fel. 
Lényeges megjegyeznünk, hogy a (3.1.36) self-consistens egyenlet egyértelműen 
meghatározza a lineáris lánc tulajdonságait a pszeudoharmonikus közelítésben, 
ugyanis adott ?.. r , /, illetve P* értékek mellett a (3.1.36) egyenlet megoldása, az 
a pszeudoharmonikus renormálási tényező ismeretében a (3.1.28), (3.1.30), (3.1.33) 
és (3.1.35) formulák felhasználásával kiszámíthatjuk az atomok viszonylagos el-
mozdulásának négyzetes középértékét, az anharmonikus lineáris lánc belső energiáját, 
és a feladattól függően a lánc hosszát, illetve a lánc végein fellépő nyomást . A to-
vábbiakban tehát az adott külső feltételek mellett keressük a (3.1.36) self-consistens 
egyenlet megoldását, amelynek segítségével kiszámíthatjuk a lineáris lánc tulajdon-
ságait jellemző mennyiségeket. 
A továbbiakban külön fogjuk vizsgálni azt az esetet, amikor a lineáris lánc 
hosszát tart juk rögzítettnek és azt az esetet, amikor a lineáris lánc végeire állandó 
nyomás hat. 
3.2. A rögzített hosszúságú lineáris lánc 
Vizsgáljuk először azt az esetet, amikor a lineáris lánc hossza rögzített: L=cons t . 
Megjegyezzük, hogy a perturbációszámítás szokásos módszereivel á l ta lában ezt az 
esetet vizsgálják [8], [24], [140]. 
A lineáris lánc hosszát rögzítsük például úgy, hogy l=r0 legyen. Ilyen meg-
választás esetén a self-consistens potenciál (3.1.30) kifejezésére, a lineáris lánc 
(3.1.33) állapotegyenletére és a (3.1.35) pszeudoharmonikus frekvencia-renormálási 
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tényezőre az alábbi formulákat nyer jük: 
ф ( / = г 0 ) = (3.2.1) 
P* = 6еу'2{е?у,г—\}, (3.2.2) 
a2 =
 e
yl2{2e3yli- 1} = ~ + e2y. (3.2.3) 
Először is a (3.1.36) self-consistens egyenlet megoldását kell előállítanunk, 
ahol az y(cc) függvényt a (3.2.3) egyenlet határozza meg. Az így felírt egyenlet ana-
litikusan nem oldható meg a teljes hőmérséklet-intervallumban, ezért a megoldást 
a (3.1.37), illetve a (3.1.38) egyenletek felhasználásával külön fogjuk kiszámítani 
az alacsony hőmérsékletek és a magas hőmérsékletek határesetében. 
a) A m a g a s h ő m é r s é k l e t e k e s e t e (0^>wOL) 
A (3.2.3) kifejezést behelyettesítve a (3.1.37) egyenletbe, a lineáris lánc tulaj-
donságait meghatározó self-consistens egyenletet a magas hőmérsékletek határeseté-
ben az alábbi alakban írhatjuk fel 
lí(y-Xírj){2J'-é"*) = F (3.2.4) 
ahol X1 — D/9 és t] = (cooL/24£>2)<scl. Könnyen belátható, hogy ennek az egyenletnek 
minden y > 0 esetében van valós megoldása. A nem túlságosan magas hőmérsékletek 
esetében у értéke elég kicsi: ha OtsD, akkor у Я 0,3 és y= 1 értéket éri el. ha 0 ^ 137). 
A perturbációszámítás szokásos módszereivel nyert eredményeknek az az eset felel 
meg, mikor 0<seZ), ekkor 1 : 
в [ 7 0 1 cool í . 7 0)1 
A (3.2.5) megoldást behelyettesítve a (3.1.20), (3.2.2) és (3.2.3) képletekbe, a rács-
rezgések frekvenciájára, illetve a nyomásra az alábbi kifejezéseket nyer jük: 
= + (3.2.6) 
% 
2 D 
0 
{l + Á f j . (3.2.7) 
A (3.1.28) összefüggés felhasználásával kiszámíthatjuk a kristály belső energiáját is 
ebből pedig az állandó hosszúság melletti fajhőre a 
_ 
0
 N d0 
képletet vezethetjük le. 
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b) Az a l a c s o n y h ő m é r s é k l e t e k e s e t e (0«wOL) 
A (3.2.3) kifejezést behelyettesítve a (3.1.38) egyenletbe, a lineáris lánc tulajdonsá-
gait meghatározó self-consistens egyenletet az alacsony hőmérsékletek határesetében 
/}y2 (2e2y — eyl2) = 1 +2y(2e2"-e"'2)-1 (3.2.10) 
alakban írhatjuk fel, ahol 2. = (nD/m0L) és у = (л202/3а>м)<к1. Hasonlóan, mint 
a magas hőmérsékletek határesetében, ennek az egyenletnek is mindig létezik 0 
valós megoldása. A perturbációszámítás szokásos módszereivel nyert eredmények-
nek az a határeset felel meg, amikor A » l , ekkor y<sz 1, és a (3.2.10) egyenlet meg-
oldását 
y
 nD 
alakban írhatjuk fel. A (3.2.11) megoldás felhasználásával a rácsrezgések frekven-
ciájára, a nyomásra, a kristály belső energiájára és az állandó hosszúságon mért 
fajhőre az 
tol = û& \ 1 +
 2 n D 
2 I , , 7 % 
l + X 5 C l . (3.2.12) 
t»0L I, , ö2 1 .2 9 ^ - 1 + t - ^ V - , (3.2.13) 
nD l 3 mf)L I 
1 D , œ0L í, , я2 92 1 , 7 < 
+ ( 3 2 1 4 > 
kifejezéseket vezethetjük le. 
A lineáris lánc renormált frekvenciájára (3.2.6) és (3.2.12), belső energiájára 
(3.2.8) és (3.2.14) és az állandó hosszúságon mért fajhőre (3.2.9) és (3.2.15) nyert 
kifejezések megegyeznek az ezen mennyiségekre a perturbációszámítás felhasználá-
sával nyert kifejezésekkel [8], [24], [140], amennyiben az utóbbiakban nem vesszük 
figyelembe az anharmonicitás köbös járulékából eredő tagokat, amelyek a pertur-
bációszámítás második rendjében adnak járulékos tagokat a fenti kifejezésekhez, 
és amelyeket a pszeudoharmonikus közelítés alkalmazása esetén nem veszünk 
számításba. 
A rögzített hosszúságú lineáris láncban fellépő (3.2.7) és (3.2.13) nyomás je-
lentős lehet, ha O ^ D a magas hőmérsékletek esetében, illetve ha œ0L » D az alacsony 
hőmérsékletek esetében. 
Megjegyezzük, hogy a szomszédos atomok viszonylagos elmozdulása a O ^ D 
illetve a w 0 L ^ D értékek mellett is kis értékű: 
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Láthat juk, hogy a rögzített hosszúságú lineáris lánc minden hőmérsékleten 
stabilis marad . Megjegyezzük, hogy mint majd látni fogjuk, ez az eredményünk érvé-
nyes marad akkor is, amikor a self-consistens fononok csillapodását is számításba 
vesszük. 
3.3 Az anharmonikus lineáris lánc állandó nyomás esetében 
Vizsgáljuk most azt az esetet, amikor az anharmonikus lineáris láncra állandó 
nyomás h a t : £=cons t . Ebben az esetben a lineáris lánc hossza függ a hőmérséklet-
től: / = / ( 0 ) . A szomszédos atomok egyensúlyi távolságát célszerű 
/(0) (3.3.1) 
alakban felírni, ahol /„ az atomok egyensúlyi távolsága a £ = 0 nyomás esetén, 
amelyet a (3.1.33) állapotegyenlet felhasználásával határozhatunk meg. 
A lineáris lánc (3.1.33) állapotegyenletét az állandó nyomás feltétele mellett 
a (3.3.1) összefüggés felhasználásával 
sí 
-6— 
6e r«e~y(e r o - l ) (3.3.2) 
alakban írhat juk fel. Felhasználva a (3.1.35), (3.3.1) és (3.3.2) kifejezéseket, a frek-
vencia pszeudoharmonikus renormálási tényezőjére az 
a2 = е-ге-Ж{2е-Ж-1} = Ç + -pe- 2 P* (3.3.3) 
összefüggést nyerjük. A (3.3.3) egyenlőségből kifejezhetjük az у mennyiséget, mint 
a redukált nyomás és a frekvencia pszeudoharmonikus renormálási tényezőjének 
függvényét 
p* 
о
 J 
у = In P* 42 
T 
(3.3.4) 
alakban. 
Állandó nyomás esetében a self-consistens potenciál (3.1.30), az a tomok egyen-
súlyi távolságának (3.3.1) és a kristály belső energiájának (3.1.28) kifejezése felír-
hatok, mint az a renormálási tényező és a £* redukált nyomás függvényei: 
m DW (3.3.5) 
l = r0 12 
In 
a2 
p* 
í 2 p *
 , 4 
r 
1 3 
(3.3.6) 1 E = ° 
2 
In 
e ct 
P 
T 
P" 
T 
(3.3.7) 
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Láthatjuk tehát, hogy a lineáris lánc (3.1.36) self-consistens egyenletének a meg-
oldása az adott Я, т, P* értékek mellett egyértelműen meghatározza a lineáris lánc 
tulajdonságait jellemző mennyiségeket. Ezért először a (3.1.36) self-consistens 
egyenlet tulajdonságait kell megvizsgálnunk. 
Vizsgáljuk meg a lineáris lánc (3.1.36) self-consistens egyenlete megoldásainak 
a viselkedését a magas hőmérsékletek ( r » l ) határesetében. Ekkor a (3.1.36) egyen-
letet felírhatjuk 
alakban, ahol Г* = 0/£> = тя/Д — a redukált hőmérséklet. Ha a (3.3.8) egyenlet 
jobb oldalán szereplő sorfejtésnek csak az első tagjá t vesszük figyelembe és felhasz-
náljuk a (3.3.2)—(3.3.4) összefüggéseket, a (3.3.8) egyenletet felírhatjuk a további 
vizsgálataink szempontjából kedvezőbb 
= 0 (3.3.9) 
alakban is. 
A (3.3.9) egyenletnek a P* és a T* mennyiségek értékétől függően 0—4 számú 
valós és végtelen sok konjugált komplex megoldása van. „Fizikai" megoldásnak 
a továbbiakban azt a megoldást fogjuk nevezni, ameiyik megoldás a harmonikus 
lineáris láncra vonatkozó egyenlet megoldásához tar t . ha az anharmonikus tagok 
a zérushoz tartanak. A harmonikus megoldás, mint az (3.3.3) és (3.3.8) alapján 
könnyen belátható, 
t* 
) h a r m 2 
a h a r m 
(3.3.10) 
alakban írható fel. A (3.3.9) egyenlet 
„fizikai" megoldásait a P* redukált 
nyomás és a T* redukált hőmérséklet 
függvényeként a 3.1. ábra mutatja be. 
Ha a nyomás (P*<zP*) és a hőmér-
séklet [T*^T?(P*j] elég kicsi, a (3.3.9) 
egyenletnek vannak valós megoldásai, 
amelyek közül a legkisebb a „fizikai" 
megoldás: Az yx megoldás a lineá-
ris lánc egy stabil 5X állapotát írja le. A 
7)*(P+) hőmérsékletet két valós meg-
oldás egybeesése határozza meg, vagyis 
yi(Tf)=y2{Tf). Ennek következtében 
а Г*(Р*) instabilitási hőmérsékletet, 
3.1. ábra. Az anharmonikus lineáris lánc self-con-
sistens egyenletének a megoldásai pszeudoharmo-
nikus közelítésben, a T* redukált hőmérséklet 
függvényében a P* redukált nyomás különböző 
értékei mellett . 
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amelyet a fenti feltétel határoz meg, kiszámíthatjuk, mint a 
F(y)= 0 és F'(y)=0 (3.3.11) 
egyenletrendszer megoldását. T*>~T*(P*) esetében az yx és az y2 megoldások 
komplex konjugált mennyiségek. Ha a láncra ható nyomás negatív £ * < 0 (vagyis,, 
ha a láncra állandó nagyságú húzóerő hat) és Г* >£,*(£*), akkor a (3.3.9) egyenlet-
nek nincs valós megoldása, hanem csak komplex konjugált gyökei vannak, és ennek 
megfelelően a lineáris láncnak nincs stabil állapota. Ez az eset áll fenn minden 
hőmérsékleten, ha T * < 0 és | £ * j elég nagy. Azonban, ha P* > 0 , a komplex konjugált 
gyökökön kívül még két valós megoldása is van a (3.3.9) egyenletnek, v 3 < j ' 4 , amelyek 
közül a kisebbik a „fizikai" megoldás. 
Elegendően magas hőmérséklet Г ё Г
с
* , illetve nyomás P * ^ P * esetében a 
(3.3.9) egyenletnek mindig van két valós megoldása, amelyek közül a kisebbik 
a „fizikai" megoldás. A T* kritikus hőmérsékletet és a P * kritikus nyomást három 
valós gyök egybeesése determinálja: yx(T*, Р*)=у2(Т*, Р?)=Уз(Р?> P*), így ezeket 
a mennyiségeket az 
£ 0 0 = 0 ; £ " 0 9 = 0 ; F"(y)=0 (3.3.12) 
egyenletrendszer segítségével számíthatjuk ki. 
A T* instabilitási hőmérséklet, a T* kritikus hőmérséklet és a P * kritikus 
nyomás fizikai jelentésével, értelmezésével később fogunk foglalkozni. 
A (3.3.9) egyenlet megoldásainak az analizálása kényelmes módszert adott 
a T*(P*) instabilitási hőmérséklet, a T* kritikus hőmérséklet és a P* kritikus nyo-
más kiszámítására. (3.3.11)-nek megfelelően az instabilitási hőmérsékletet kiszá-
míthatjuk a (3.1.36) egyenlet és annak a szerinti deriváltjából 
i я/2 
2{j(a) + a / ( a ) } = - y f dcp sin2«pi/j-2(a sin ç>/2r) (3.3.13) 
2 т
 о 
képezett egyenletrendszer megoldásaként. A kritikus hőmérsékletet és a kritikus 
nyomást a (3.3.12)-nek megfelelően kiszámíthatjuk a (3.1.36), (3.3.13) egyenletek-
nek és a (3.1.36) egyenlet a szerinti második deriváltjából nyert 
4
 2 я/2 
J chp sin3 <p ch(z sin (p/2f)sh~3(tx sin <р/2т) (3.3.14) 
egyenleteknek, mint három egyenletből álló egyenletrendszernek a megoldásaként. 
Gépi számítással nyert eredményeinket a 3.2. és a 3.3. ábrán láthatjuk. 
A 3.2. ábrán a xs—(0Ja>OL) instabilitási hőmérsékletet ábrázoltuk, mint a X = (tcD/w0L) 
kötési paraméter függvényét a P* redukált nyomás néhány értéke esetén. A 3.3. ábrán 
az instabilitási hőmérsékletet a P* nyomás függvényében ábrázoltuk а X kötési 
paraméter néhány értéke mellett. Mind a két ábrán a kritikus hőmérsékletet a szag-
Я ( 2 / ( « ) + a y » } = 2 1 
2T 
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gatott vonal jelzi. A gépi számítások eredményeinek az analízise megmutatta, hogy 
a gyengén kötött atomokból felépített lineáris lánc esetében, amikor is A < 2 és 
ennek megfelelően т értéke is kicsiny, a gépi számítások eredményeiben т kis ér téke 
miatt nagy a bizonytalanság, illetve a számítási hiba. Ennek kiküszöbölése cél jából 
.a gyengén kötött atomokból felépített lineáris lánc esetét külön is számítottuk, 
3.2. ábra. A lineáris lánc r s instabilitási hő-
mérséklete pszeudoharmonikus közelítésben, a 
X kötési paraméter függvényében a P* redu-
kált nyomás különböző értékei mellett 
3.3 lábra. A lineáris lánc r s instabilitási hőmér-
séklete pszeudoharmonikus közelítésben, a P* 
redukált nyomás függvényében a A kötési para-
méter különböző értékei mellett 
felhasználva a (3.1.36), a (3.3.13) és a (3.3.14) egyenleteknek az alacsony hőmérsék-
letek (t<k1) esetére érvényes sorfejtéssel nyert alakjai t : 
A a y ( a ) = 1 + 
3 oí 
A{y(ot) + oc/( a)} = - 2л
2
 T2  
3 a3 ' 
(3.3.15) 
(3.3.16) 
A { 2 / ( a ) + « / ( « ) } = 2л2- (3.3.17) 
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amelyeket számításaink szempontjából kedvezőbb 
1 + 
xy( a) (3.3.18) 
1 + л 2 
A = - • 
7 y (ос) (3.3.19) 
1 + 2л2 
À = 2- (3.3.20) 
ос
3
 у "(ос) 
alakban is felírhatunk. 
Könnyen belátható, hogy P * = 0 esetében a (3.3.19) és a (3.3.20) egyenletek 
ellentmondásosak, következésképpen P* = 0 esetében kritikus hőmérséklet nem 
létezik. r = 0 esetére a (3.3.18)—(3.3.20) egyenletrendszer analitikus alakban is meg-
oldható, és r = 0 esetében a kritikus nyomás értéke £* = 0,055, ekkor xc = 0,266 és 
A0 jelöli a A paraméter értékét т = 0 esetében. Aff> = l,21, ahol 
A (3.3.18)—(3.3.20) egyenletrendszer numerikus megoldása alapján nyert 
eredményeinket a 3.4. és 3.5. ábrán mutatjuk be. 
A 3.4. ábrán a t s instabilitási hőmérsékletet, mint a A paraméter függvényét 
ábrázoltuk ado t t P* értékek mellett. A 3.5. ábrán a ts instabilitási hőmérséklet 
P* redukált nyomástól való függését ábrázoltuk néhány A érték esetében. A kr i t ikus 
hőmérsékletet ezeken az ábrákon is szaggatott vonal jelöli. 
3.4. ábra. A gyengén kötött atomokból (A~A„ « 1,2) felépített lineáris 
lánc r s instabilitási hőmérséklete pszeudoharmonikus közelítésben, a 
A kötési paraméter függvényében a P * redukált nyomás különböző 
értékei mellett ( 0 « c u D ) 
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3.5. ábra. A gyengén kötött atomokból (A ~A0 1,2) felépített lineáris 
lánc r s instabilitási hőmérséklete pszeudoharmonikus közelítésben, a 
P" redukált nyomás függvényében, a A kötési paraméter különböző ér-
tékei mellett (0«co D ) 
Megjegyezzük, hogy а т = 0,1—0,2 hőmérsékleti tartományban a sorfejtés-
útján nyert (3.3.18)—(3.3.20) egyenletekből számított értékek és a (3.1.36), (3.3.13), 
(3.3.14) pontos egyenletek megoldásából számított értékek jól megegyeznek egymás-
sal. A 3.2. és 3.3. ábrák megrajzolásánál az alacsony hőmérsékletek esetében a 
(3.3.18)—(3.3.20) egyenletekből nyert eredményeinket természetesen figyelembe 
vettük. 
А Г
с
* kritikus hőmérsékletre és a P* kritikus nyomásra aszimptotikus kifeje-
zéseket is levezethetünk a magas hőmérsékletek határesetében. A magas hőmérsék-
letek határesetében a (3.1.36), (3.3.13) és (3.3.14) egyenletrendszerben a megfelelő 
sorfejtést alkalmazva az 
a2 In 
> * 4 2 
— t*+ 
24 
(3.3.21) 
a" —-
In 
>*\2 
' - Ж ' 
J _ ( j r r 
* > Г Щ Т 
2
 J _ 
rjjJf. . (3.3.22) 
-a 2 P* + 
( p y 
= 0 (3.3.23) 
egyenletrendszerre jutunk. A (3.3.21) és а (3.3.22) egyenleteket felhasználva az in-
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stabilitási hőmérsékletre a 
7? = (3.3.24) 
kifejezést nyerjük. Az i renormalizációs paraméter kritikus értéke a (3.3.23) egyenlet 
megoldása, amelyet 
pf í . ( 3 (3.3.25) 
alakban írhatunk fel. Ekkor a (3.3.21), (3.3.24) és (3.3.25) egyenletek felhasználásá-
val a kritikus nyomásra és a kritikus hőmérsékletre az alábbi aszimptotikus kifeje-
zéseket nyerjük 
í i / T G )21 
(3.3.26) il 1/3 
< > n 
С 24 T, 
T*c % f h P ? % 0,575 1 -
É3 
24 (3.3.27) 
Megjegyezzük, hogy a numerikus számítások eredményei Я ^ 2 esetében jól meg-
egyeznek a (3.3.26) és (3.3.27) aszimptotikus kifejezésekkel. 
Tisztáznunk kell még az instabilitási hőmérséklet, a krit ikus hőmérséklet és 
a kritikus nyomás fizikai jelentését és értelmét. Mint láttuk, az instabilitás jelensége 
a kritikus nyomásnál nagyobb nyomás alkalmazása esetében eltűnik. A R* kritikus 
nyomás értéke, mint azt a (3.3.26) formulából láthatjuk, kis érték még a magas 
hőmérsékletek esetében is, ezért az instabilitás jelenségének a további vizsgálatára 
elegendőnek látszik a kis nyomások R*<scl határesetére szorítkozni, amikor is 
számításaink eredményeit analitikus alakban is előállíthatjuk. 
Ha feltételezzük, hogy a lineáris láncra ha tó állandó értékű nyomás kicsi: 
R*<scl, akkor a frekvencia pszeudoharmonikus renormálási tényezőjét 
p* 
e~
y\l+ — ey (3.3.28) _
 f 
alakban írhatjuk fel, mint arról könnyen meggyőződhetünk, ha a (3.3.3) kifejezés-
ben a megfelelő sorfejtést elvégezzük. A (3.3.28) kifejezésből az у mennyiségre az 
alábbi kifejezést nyerhetjük: 
+ = l n — . (3.3.29) 
A kis nyomások határesetében a self-consistens potenciál (3.3.5), az atomok egyen-
súlyi távolsága (3.3.6) és a belső energia (3.3.7) kifejezése felírható 
cp(l)=-De-y (3.3.30) 
/ = r, 
alakban 
, I 
o , l + 4 > " 36 
e"\ (3.3.31) 1 
N' 4 1 - T ) - j Ç ! (3.3.32) 
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Mivel a (3.1.36) self-consistens egyenlet megoldását analitikus alakban kívánjuk 
előállítani, a magas hőmérsékletek, illetve az alacsony hőmérsékletek határeseteit 
külön-külön kell vizsgálnunk. A lineáris lánc rezgési frekvenciájának pszeudo-
harmonikus renormálási tényezőjére nyert (3.3.28) kifejezést behelyettesítve a (3.1.37), 
illetve a (3.1.38) egyenletekbe, a lineáris lánc self-consistens egyenletét a magas 
hőmérsékletek 0»<wOL esetében 
* 
Х
х
{ у - Х 1 ц ) \ \ + 1 ~ е У \ = еУ, (3.3.33) 
illetve az alacsony hőmérsékletek 0<sccoOL esetében 
Л У = e " j l + Л У H)} (3.3.34) 
alakban kaptuk meg, aho}'Nevezett ük a k^D/6; t] = (cool/24,D2)<k1 ; 2 = nD/œ0L;  
у = (л202I3ojIl)«\ jelölésekét.' 
a j A m a g a s h ő m é r s é k l e t e k (0»coOí.) e s e t e 
Mint láttuk, a magas hőmérsékletek határesetében a lineáris lánc self-consistens 
egyenlete a (3.3.33) alakban írható fel. Ennek az egyenletnek valós megoldása akkor 
van, ha 0 ^ 0 S , ahol 0S az előzőekben már bevezetett instabilitási hőmérséklet. Az 
instabilitási hőmérsékletet és az ehhez a hőmérséklethez tartozó megoldást 
kiszámíthatjuk, ha (3.3.1 l)-nek megfelelően e két változóra megoldjuk a (3.3.33) 
egyenletből és annak у szerinti derivált egyenletéből képezett egyenletrendszert. 
Elvégezve a számításokat, az instabilitási hőmérsékletre a 
e, = j \ l + e p* 1 G>0 L 
. 2 24 D2 
(3.3.35) 
kifejezést nyerjük. A (3.3.33) self-consistens egyenlet v megoldását 0 S 0 s esetén 
y ( e * s e s ) * i + e | T - 7 , 1 - / 2 ( 1 - 0 / 0 , ) (3.3.36) 
alakban írhatjuk fel. Az instabilitási hőmérséklet közelében 0 < 0 S a lineáris lánc 
pszeudoharmonikus rezgési frekvenciájára (3.3.28) és (3.3.36) felhasználásával az 
со
2
 = — 
e 
{ l - e r , + / 2 ( 1 - 0 / 0 , ) + (1 - 0/0S)} (3.3.37) 
kifejezést kapjuk. Mint a (3.3.36) és (3.3.37) kifejezésekből láthatjuk, a szomszédos 
atomok viszonylagos elmozdulásának a négyzetes középértéke y és a rácsrezgések 
frekvenciája mk komplex mennyiséggé válnak, ha 0 > 0 S , ami azt jelenti [5], hogy 
a lineáris láncnak a 0 = 0S hőmérsékleti tartományban stabil állapota, 0 > 0 S esetében 
már nem lesz stabil állapot. 
2 Fizikai Fo lyó i ra t X X / 6 
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Az instabilitási hőmérséklet közelében 0 < 0 S a lineáris lánc atomjainak az 
egyensúlyi távolságát (3.3.31) és belső energiáját (3.3.32) az 
5 r0 le 
90 
®0L 
5 24 I D 
7 2 ( 1 - 0 / 0 s ) } , (3.3.38) 
D 
M — + -2 24 I D 
u 1 ®0L " 1 
- y v ' 2 ( i - ö / 0 s ) - ( i - e / 0 s ) j 
(3.3.39) 
formulák adják meg, amelyekből leolvashatjuk, hogy ezek a mennyiségek végesek 
maradnak, ha 0— 0S. Ezen mennyiségek hőmérséklet szerinti deriváltjai azonban, 
a lineáris hőtágulási együttható 
к dL к r0 
LdO I AD / 2 ( 1 - 0 / 0 , ) ' 
és az állandó nyomáson mért f a jhő 
Г = 
" n 
к \д_ 
00 
_ Da „, , L 0,3 
= k 1+ , 
Picons. 1 É l - Ö / Y 
(3.3.40) 
(3.3.41) 
a végtelenhez tart , ha 0 — 0S. 
Érdemes felfigyelnünk arra, hogy a szomszédos atomok viszonylagos elmoz-
dulásának a négyzetes középértéke az instabilitási hőmérsékleten is kis értékű 
l Y _ УуШ 
Is a«ej 
1 
0,13 (ar0 = 6). (3.3.42) 
arn 
Az (oaL<s£Q<szD hőmérsékleti tartományban j><scl, és a (3.3.33) self-consistens 
egyenlet megoldását 
0 0 í . , 0 , 1 <l 
y = D ) 1 + D + 24 T * 1 + D Ki (3.3.43) 
alakban írhatjuk fel. E megoldás felhasználásával a lineáris lánc wk renormált rez-
gési frekvenciájára, / hosszára, a r lineáris hőtágulási együtthatójára, у E belső 
energiájára és cp állandó nyomáson mért fajhőjére az 
« I i - K * 0 
col = o 4 \ 1 + —— — 
p* 
- 3 6 + 
1 0 [ 
4 D [ 
к rn 1 + 2 
1 AD 
, 1 0 1 œ%l p* 1 -I 1 — 
2 D 24 02 2 
1 t»0 L 0 11 
-I — 4 P 
24 02 D 18 
0 1 co20l 11 
D 24 02 
p 
18 
(3.3.44) 
(3.3.45) 
(3.3.46) 
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kifejezéseket vezethetjük le. Megjegyezzük, hogy a relatív elmozdulások négyzetes 
középértékére (3.3.43), a lineáris hőtágulási együtthatóra (3.3.46) nyert kifejezések 
megegyeznek a [143] dolgozatban ezekre a mennyiségekre kapott perturbációs sor-
fejtések első tagjaival, míg a cp fa jhő (3.3.48) kifejezésében szereplő magasabb rendű 
járulékos tagok együtthatói mások, mint az idézett dolgozatban, amit az magyaráz, 
hogy a belső energia kifejezésében a pszeudoharmonikus közelítés nem veszi figye-
lembe az anharmonicitás köbös tagjából eredő, a perturbációszámítás második 
közelítésében fellépő járulékos tagokat. 
Könnyen előállítható a kritikus hőmérséklet és a kritikus nyomás kifejezése is 
a P*<zc\ feltétel mellett. Korábban láttuk azonban, hogy e mennyiségeket fel tudjuk 
analitikus alakban írni а £*<к1 közelítés felhasználása nélkül is. 
Az elvégzett numerikus számítások eredményei és a fentebb levezetett aszimpto-
tikus formulák jól megegyeznek egymással P*<scl esetében. 
b) A z a l a c s o n y h ő m é r s é k l e t e k (0<k(dol) e s e t e 
Mint láttuk, a lineáris lánc self-consistens egyenlete az alacsony hőmérsékletek 
határesetében a (3.3.34) egyenlet alakjában írható fel. Ennek az egyenletnek valós 
megoldása akkor van, ha A>A0 és ha 0 ^ 0 S , ahol 0S az előzőekben már bevezetett 
instabilitási hőmérséklet és A„ az atomok dimenzió nélküli kötési paraméterének 
azon értéke, amelynek esetében az instabilitási hőmérséklet zérussal válik egyenlővé. 
Vagyis A<A0 esetében a kristálynak а Г = 0 ° К hőmérsékleten sincs stabil állapota. 
A 0S és A0 mennyiségeket a (3.3.34) egyenlet és annak derivált egyenlete, mint egyen-
letrendszer megoldásából határozhatjuk meg: 
°>ol 1/ 6 , , . , , e l , e 
= YiV = у I 1 " ( т 1 P * 1 ( 3 1 4 9 ) 
2 
A (3.3.34) egyenlet megoldását 0 < 0 S esetében 
у (в < 0S) = 2 j 1 + j P* - 4 (A - A0) - ] / 4 (A - A0) ( 1 - 02/0?) 
+ |(A-Ao)(l-02/0?)J (3.3.50) 
alakban írhatjuk fel. A fentiekből következik, hogy ha AsA0 , akkor létezik olyan 
pozitív instabilitási hőmérséklet 0S M A - A 0 ) 1 / 2 > 0 , amely hőmérsékletérték alatt 
a (3.3.34) self-consistens egyenlet gyökei valósak, de amely hőmérsékletérték felett 
a gyökök komplex mennyiségek. Ha azonban A<A0 , akkor a (3.3.34) egyenlet 
gyökei minden hőmérsékleten komplex mennyiségek, és így a lineáris láncnak egy-
általában nincs stabil állapota. Láthatjuk tehát, hogyha a lineáris lánc atomjainak 
1 - + L ( A - A 0 ) + 
2« 
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niillponti energiája elég nagy, > , akkor a láncnak nincs stabil ál lapota még 
2 к 2 
a £ = 0 ° K hőmérsékleten sem. 
Az instabilitási hőmérséklet közelében 0 < 0 S a fizikai mennyiségekre az alábbi 
formulákat vezethetjük le: 
<У£ = 
e 
/ ( A - A o ) ( l - 0 2 / 0 s 2 ) } , (3.3.52) 
3 1 le2 8 4 
a r 
k dL _ A:/-0 0 
L í)0 ~ 61 col, 
12 я2 
1 / ( Я - А
о
) ( 1 - 0 2 / 0 П ' 
(3.3.53) 
= + { 0 , 8 - 1 , 2 5 P * + 0 , 6 ( A - A 0 ) - 0 , 6 ( A - A 0 ) 3 / 2 ( l - 0 2 / 0 f ) 1 / 2 
— 0,3 (A — A0) ( 1 — 02/02 )}, 
, 2я 30 „ 
k-. { 1 + 2 
3 co0L 
A - A p 
l — 02/02 
(3.3.54) 
(3.3.55) 
Megjegyezzük, hogy az alacsony hőmérsékletek határesetében, éppen úgy, mint 
a magas hőmérsékletek határesetében, a lineáris lánc hossza és belső energiája véges 
marad, ha 0 ^ 0 S , míg ezen mennyiségek deriváltjai, a lineáris hőtágulási együttható 
(3.3.53) és az állandó térfogaton mért f a jhő (3.3.55) a végtelenhez tartanak, ha 0 —0S. 
Érdemes továbbá megjegyezni, hogy a szomszédos a tomok relatív elmozdulásá-
nak a négyzetes középértéke az alacsony hőmérsékletek határesetében is kis értékű 
marad az instabilitási hőmérsékleten is 
h al(os) 
í2 0,13 (a/-0 = 6). (3.3.56) 
ак 0 + 3 
Ha oj0L<kZ) és A » l , akkor y<3cl és a (3.3.34) self-consistens egyenlet megoldását 
1 
2Ä + y | i + x | - (3.3.57) 
alakban írhatjuk fel. E megoldás felhasználásával a fizikai mennyiségekre az alábbi 
kifejezéseket nyerhetjük: 
p* 1 
col taSt 1+ t ( 1 + ? - / » * ) 
l - r U - ^ + I ^ É / _ r o i l
 36 4 TZD 
ocT 
l-l — + 
2nD T 3 co%L 
1 + 2 cü»l 
nD 
13 
p* 
36 
kra 0 л 
61 m0L D 
(3.3.58) 
(3.3.59) 
(3.3.60) 
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1 D co0L Г 1 сo0L n2ff2 ( co0L)l 
= + + j j , (3.3.61) 
= Ь + г Ы (3.3.62) 
3 cool l J 
Megjegyezzük, hogy a (3.3.58)—(3.3.62) kifejezések a gyengén anharmonikus 
lineáris lánc tulajdonságait jellemzik az alacsony hőmérsékletek határesetében. 
A perturbációszámítás szokásos módszereit alkalmazva ez esetben ezeket a kifeje-
zéseket kell megkapnunk. 
Megjegyezzük továbbá, hogy a korábban összefoglalt numerikus számítások 
eredményei és a fentiekben levezetett aszimptotikus formulák az alacsony hőmérsék-
letek határesetében is jó megegyezést mutatnak, ha Р*<к1. 
* 
Kitűzött célunknak megfelelően a pszeudoharmonikus közelítésben részletesen 
tárgyaltuk az anharmonikus lineáris láncot, mint egy leegyszerűsített, könnyen 
számolható modellt. A lineáris láncban csak a közvetlenül szomszédos atomok 
párkölcsönhatását vettük figyelembe, és az atomok közötti kölcsönhatást egy modell-
potenciál, a Morse-potenciál segítségével írtuk le. Az anharmonikus kristályok dol-
gozatunk 2. fejezetében kidolgozott self-consistens elméletének alkalmazása lehetővé 
tette, hogy a pszeudoharmonikus közelítésben széles hőmérsékleti és nyomáshatárok 
között vizsgáljuk a lineáris lánc tulajdonságait. 
Mint láttuk, a statisztikus mechanika Green-függvényes módszerének felhasz-
nálásával levezethetjük a lineáris lánc (3.1.36) self-consistens egyenletét, amely egyen-
let megoldásának felhasználásával adott paraméterértékek mellett — A kötési 
állandó, T hőmérséklet és P nyomás, illetve L, hosszúság — számos fizikai mennyi-
séget kiszámíthatunk. Dolgozatunkban példaképpen kiszámítottuk a lineáris lánc 
rezgési frekvenciáját, a szomszédos atomok viszonylagos elmozdulásának négyzetes 
középértékét, a rendszer belső energiáját, fajhőjét, a lineáris lánc hosszát és lineáris 
hőtágulási együtthatóját, mint a hőmérséklet és a nyomás függvényét állandó nyomás 
esetében, illetve a lánc végein fellépő nyomást a hőmérsékletnek és a lánc hosszú-
ságának függvényében, ha a lineáris lánc hossza rögzített. Láttuk, hogy a numerikus 
számítások eredményei jól megegyeznek a kis nyomások határesetében analitikus 
alakban nyert eredményeinkkel. Jó egyezést mutatnak eredményeink a megfelelő 
határesetekben a perturbációszámítás szokásos módszereivel nyert eredményekkel 
is [8], [24], [140], [143]. 
Tekintsük át röviden, hogy a kidolgozott self-consistens elmélet alkalmazása 
a lineáris lánc esetében milyen fizikai követelményekre vezet. 
Mint láttuk, a lineáris lánc (3.1.36) self-consistens egyenletének általában több 
valós megoldása van. Mint „fizikai" megoldást azt a megoldást választottuk ki, 
amely átmegy a harmonikus feladat megoldásába, ha a potenciális energia sorfejté-
sének az anharmonikus tagjai a zérushoz tartanak. Az így kiválasztott megoldás, 
yx leírja a lineáris láncot egy stabil, S t állapotban. Megjegyezzük, hogy eredményeink 
szerint az S t stabil állapot nem lép fel még а Г = 0 ° К hőmérsékleten sem, egyrészt, 
ha a lánc atomjai túlságosan gyengén kötöttek ( A < A 0 ) , ebben az esetben az atomok 
nullponti energiája elég nagy ahhoz, hogy a stabil állapot kialakulását megakadá-
lyozza; másrészt, ha a láncra elegendően nagy húzóerő (negatív nyomás) hat, amikor 
szemléletünknek is megfelelően a lineáris lánc „szétszakad". 
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Láttuk azonban, hogy az Sí stabil állapot, ha a rendszerre ha tó nyomás nem 
túlságosan nagy (P<P C ) , csak egy meghatározott hőmérsékletig, a TS(P) instabilitási 
hőmérsékletig létezik. A TS{P) instabilitási hőmérsékletnél a (3.1.36) self-consistens 
egyenlet két valós gyöke: az S4 stabil állapotot leíró yx megoldás és az S2 in-
stabil állapotot leíró y.2 megoldás egybeesik, majd T=*TS(P) esetében e két gyök 
egy komplex gyökpárrá válik. Egy egyszerű módszer segítségével könnyen meg 
tudjuk határozni numerikusan (lásd 3.2. és 3.3. ábra), illetve Р*<к 1 esetében 
analitikus alakban is (3.3.35), (3.3.49) az instabilitási hőmérsékletet. Eredményeink 
alapján néhány megjegyzést kívánunk tenni az instabilitási hőmérséklet fizikai 
jelentését illetően. Jól ismert tény az, hogy jóllehet a lineáris lánc atomjainak az 
egyensúlyi helyzettől való átlagos elmozdulása nagy: ((и%)/1 ~ / А » 1, az ato-
mok relatív átlagos elmozdulása, mint láttuk, mégis kicsi: [((«„— u,,_!)*)]*//«: 1. 
Ez a tény megmutat ja , hogy a lineáris láncban létezik a közeli rend, és ebben az érte-
lemben a lineáris láncot úgy tekinthetjük, mint az atomok kötött rendszerét, amely-
ben a kollektív gerjesztések, a fononok terjedhetnek [7]. A hőmérséklet növekedésé-
vel a fononok száma is növekszik, vagyis növekszik a szomszédos atomok viszony-
lagos elmozdulásának az amplitúdója. Az a tény, hogy T>TS(P) esetében a (3.1.36) 
self-consistens egyenletnek az S 4 stabil állapotnak megfelelő y\ megoldása — az 
y3 megoldással együtt — egy komplex megoldáspárrá válik, arra vezet, hogy a rez-
gések frekvenciája ugyancsak komplex mennyiség lesz, és ennek következtében az 
atomok relatív elmozdulása a t idő függvényében végtelenné válik : [((i/„ — íí„_,)2)]1/2~ 
~r i" (y>0) . Tehát a lineáris lánc, mint az a tomoknak a kölcsönhatási potenciál 
vonzó része által létrehozott kötöt t állapota, kis nyomások esetében (P<PC) a TS(P) 
instabilitási hőmérsékleten instabillá válik a kollektív gerjesztések — a self-consistens 
fononok terjedése vonatkozásában. 
Mint láttuk, ha T^TS(P), a lineáris lánc hossza (3.3.38), (3.3.52) és belső 
energiája (3.3.39), (3.3.54) véges értékhez tart, míg e mennyiségek hőmérséklet 
szerinti deriváltjai, a lineáris hőtágulári együttható (3.3.40), (3.3.53) és a f a jhő 
(3.3.41), (3.3.55) a végtelenhez tar tanak. Megjegyzésre érdemes az az eredményünk is, 
hogy a szomszédos atomok viszonylagos elmozdulásának négyzetes középértéke 
az instabilitási hőmérsékleten is (T=TS (P)) lényegesen kisebb, mint az a tomok 
egyensúlyi távolsága az adott hőmérsékleten (3.3.42), (3.3.56). 
Mint a 3.1. ábrából láthatjuk, P > 0 esetében fellép egy másik, S 3 stabil állapot 
is, amelyet az y3 megoldás jellemez. Megjegyezzük azonban, hogy az általunk 
használt egyfázisú modell esetében ez az állapot is a lineáris láncnak egy kötött álla-
pota, amelyben azonban a szomszédos atomok viszonylagos elmozdulásának négy-
zetes középértéke lényegesen nagyobb, mint az S 4 állapotban. P < 0 esetében má-
sodik stabil ál lapot nem lép fel, ebben az esetben, ha T>TS(P), a lineáris lánc 
(3.1.36) self-consistens egyenletének csak komplex megoldásai vannak. 
A fentieket úgy értelmezhetjük, hogy a T=TS(P) hőmérsékletnél egy elsőrendű 
fázisátalakulás zajlik le, amikor is a lineáris lánc egy S3 stabil állapotból átmegy 
egy S3 stabil állapotba, ha 0 < P < P C . 
A Pc kritikus nyomás fellépte a lineáris lánc rezgési instabilitási tartományának 
végét jelenti : a rácsrezgések ez esetben már nem tudják a lineáris láncot, mint az 
atomok kötött állapotát lerombolni, amelyet ez esetben a nyomás, mint külső tér 
stabilizál, limitálva az atomok rezgési amplitúdóit. 
A rögzített végű lineáris lánc esetében az instabilitás jelensége nem lép fel, 
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ebben az esetben a lineáris lánc (3.1.36) self-consistens egyenletének minden hő-
mérséklet- és nyomásérték mellett van valós megoldása. A fent e lmondot tak a lap-
j án érthető ez az eredményünk is. A lineáris lánc végein ez esetben fellépő nyomás 
a (3.2.7), illetve a (3.2.13) fo rmuláknak megfelelően a hőmérséklettel gyorsan nő , 
és T~TS esetében P>PC, és így a lineáris rács hosszának rögzítéséhez szükséges 
külső nyomás már képes a fentiek szerint a lineáris láncot stabilizálni. 
A fentiekben röviden összefoglaltuk a lineáris lánc elméletét a pszeudoharmo-
nikus közelítésben és kifejtettük, hogy eredményeink milyen fizikai képre vezetnek. 
A pszeudoharmonikus közelítés azonban nem veszi figyelembe a fononok csilla-
podására vezető rugalmatlan szórási folyamatokat . A továbbiakban a három-fonon 
rugalmatlan szórási fo lyamatokat figyelembe vevő effektív k ö b ö s anharmonikus 
közelítésben fog juk vizsgálni az anharmonikus lineáris lánc tulajdonságait , és meg-
nézzük, hogy a fononok véges élet tar tamának a figyelembevétele mennyiben be-
folyásolja eddigi eredményeinket. 
B. 
A z a n h a r m o n i k u s l i n e á r i s l á n c e l m é l e t e 
a z e f f e k t í v k ö b ö s a n h a r m o n i k u s k ö z e l í t é s b e n 
3.4. A self-consistens egyenletrendszer 
Alkalmazzuk a (3.1.1) Hamilton-operátorral leírt lineáris rácsra dolgozatunk 
2.5. pont jában kifejtett self-consistens elméletet. Ekkor a (2.5.1) egy-fonon Green-
függvényre a (2.5.24) formulának megfelelően a 
= = (3.4.1) 
kifejezést nyerjük, ahol ы
к
 a lineáris lánc (3.1.20) képlettel megadott pszeudoharmo-
nikus rezgési frekvenciája. 
A (2.5.1) egy-fonon Green-függvény П
к
(£
к
) tömegoperátorát a renormált 
köbös anharmonikus kölcsönhatás első rendjében fog juk kiszámítani, vagyis a tömeg-
operátor kifejezésében a betöltési számokat és a rezgési frekvenciákat a pszeudo-
harmonikus közelítésben vesszük számításba. E k k o r a tömegoperátort a 
77 7<r t ~ 77 (m \ - 1 g i ( e> Q У (иР + / у + 1 ) К + а у ) 
( n P -
со' " ( í l - p c o P 7 i < ú k ü ) p ( 0 p ' A ( p + p ' - k ) < з А 2 ) 
kifejezést adja meg, ahol np — [exp (wp/0)- 1]_1. 
Az f(9,1) pszeudoharmonikus és a g(9,1) effektív köbös anharmonikus e rő-
ál landót self-consistens módon határozzuk meg: 
m I) = J <p"(l); g(0,1) = J ф'"(1), (3.4.3) 
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ahol ф(1) а (3.1.22) képlettel megadott self-consistens potenciál. A szomszédos 
atomok viszonylagos elmozdulásának a négyzetes középértékét (2.5.26)-nak meg-
felelően a (2.5.1) egy-fonon Green-függvény segítségével fejezhetjük ki: 
W ) = <("n-+-i)2) = 2Nf\e,l)?CV J d0)C0th (OJl20)í-lmGk(ei + iS)l 
(3.4.4) 
Az £ к renormált f o n o n frekvenciákat és a fononok Г
к
 félértékszélességét a 
(2.5.27) és (2.5.28) formulák adják meg, amelyeket itt újra kiírunk: 
e k = co* + Re Пк(£к), (3.4.5) 
r k = - l m n k ( e k + iö). (3.4.6) 
A lineáris lánc állapotegyenlete, amely összefüggést állapít meg a lineáris lánc 
egyensúlyi paraméterei közöt t , a (3.1.26) egyenlet alakjában írható fel. 
A lineáris lánc F szabadenergiáját és E belső energiáját a (2.5.31), (2.5.33), 
(2.5.36), (3.1.28) kifejezések figyelembevételével 
F = в 2 {2 Anh (со
к
/2в)}+ ^ {ф(1)-f(9 А)ЩГ)}+Е3(в), (3.4.7) 
к 4 
E=(H) = N2 {ф(1) + / ( 0 , 1 ) Щ } + 5Р3(в) (3.4.8) 
alakban í rhat juk fel, ahol 
1 1 0 0 2 2 
F 3 ( 9 ) = = ^ 2 - 4 - í + (3.4.9) 
О к 2 П cok 
az effektív köbös anharmonicitás járuléka első rendben a szabadenergia kifejezéséhez. 
A lineáris lánc tulajdonságait meghatározó self-consistens egyenletrendszer 
megoldásához meg kell adnunk az atomok közötti kölcsönhatás potenciálját, ame-
lyet most éppen úgy, mint a pszeudoharmonikus közelítés számítása esetében, 
a (3.1.29) Morse-potenciálnak választunk meg az ar0=6 paraméter-megválasztással. 
A (3.4.4) egyenletben szereplő œ szerinti integrál a véges fononélettartam 
esetén nem számítható ki olyan egyszerűen, mint ahogy az a pszeudoharmonikus 
közelítés esetében kiszámítható volt, és kiszámítása gépi számítást igényel. A (3.4.4) 
egyenletre azonban fel t udunk írni analitikus kifejezést, ha az alacsony, illetve a ma-
gas hőmérsékletek határeseteit külön-külön számítjuk. Ekkor az összegezést a [24] 
dolgozatban adott módon elvégezve, a lineáris lánc (3.4.4) self-consistens egyenletét, 
a (3.4.5) renormált fonon frekvenciákat és a (3.4.6) fonon-félértékszélességeket 
a magas, illetve az alacsony hőmérsékletek határesetében az alábbi alakban írhat-
juk fel: 
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a) a magas hőmérsékletek esete 0»coL. 
y-lfü2 = 1 + 
Г
2
 Ш
« / ( 0 . О 
fc ft — w0ft у 1 - 0 
1 « I ^ o l ) 
14 02 J ' 
j = K a 2 ( 0 , /), 
2  
i M i = 
/ 3 ( 0 , / ) 
A(€ft) ~ A(a»j) = 0 g
2 ( M ) 
16/3(0, /) ш ь [ 1 + 9 ( л - А / ) 0 ( л + А/)], 
ahol caL a maximális pszeudoharmonikus rezgési frekvencia. 
b) az alacsony hőmérsékletek esete d« f f l L . 
a 2 / n 2 = fÜOL 
к 
1 +
x 
0 
, 2 _
 Ю
2 / ( 0 0 fcft — U^Oft у  1 - g
2(0,1) c»L 
2 / 3 ( 0 , /) л 
oc2 co0L 
2 д 
1 + 
г 
3 col 
(3.4.10) 
(3.4.11) 
(3.4.12) 
(3.4.13) 
= < a l ( 0 , / ) . (3.4.14), 
Mint a (3.4.11) és (3.4.14) kifejezésekből láthatjuk, a frekvencia renormálása a;(0, /) 
( / = 1 , 2 ) az adott közelítésben csupán az erőállandó renormálására vezet, és a re-
normálás A-tól nem függ. 
A továbbiakban a magas hőmérsékletek és az alacsony hőmérsékletek esetét 
külön fogjuk vizsgálni. Éppen úgy, mint a pszeudoharmonikus közelítés tárgyalása-
kor, először a rögzített hosszúságú lineáris lánc esetét fogjuk vizsgálni, és azután 
tanulmányozzuk azt az esetet, amikor a lineáris láncra állandó nyomás hat. 
3.5. A rögzített hosszúságú lineáris lánc 
Vizsgáljuk meg először azt az esetet, mikor a lineáris lánc hossza rögzített, 
L = const. Rögzítsük a lánc hosszát például úgy, hogy / = r 0 legyen. Ilyen megválasztás 
esetén a self-consistens potenciált a (3.2.1), a lineáris lánc állapotegyenletét a (3.2.2), 
a pszeudoharmonikus frekvencia renormálási tényezőit a (3.2.3) kifejezések adják 
meg, míg az effektív köbös erőállandóra a 
g(0, l) = j-ey/2{4e3»'2- 1} (3.5.1), 
kifejezést nyerjük, ahol g = ( l / 2 ) cp'"(r0) = — 3Da3. 
a) A m a g a s h ő m é r s é k l e t e k e s e t e (0s>cuL) 
A (3.2.3) és (3.5.1) kifejezéseket (3.4.11) figyelembevételével behelyettesítve 
a (3.4.10) egyenletbe, a lineáris lánc self-consistens egyenletét az effektív köbös 
közelítésben a magas hőmérsékletek határesetében 
1 ( 4 - e ^ f 
2lx (2-е-3"'2)3 
= 1 (3.5.2) 
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alakban írhatjuk fel, ahol Ax = 0/Z) és ti = ( g i l J 2 4 D 2 ) ^ \ . Könnyen belátható, hogy 
a (3.5.2) self-consistens egyenletnek minden hőmérséklet mellett van valós meg-
oldása az 0 változóra, vagyis ugyanaz a helyzet áll fenn, mint a pszeudoharmo-
nikus közelítés (3.2.4) self-consistens egyenlete esetében. A perturbációszámítás 
szokásos módszereivel nyert eredményeknek az az eset felel meg. amikor 0<scD, 
de ekkor >'<s;l, és a megoldást 
ol 0 
y
= d \ l + d 
1 ° I o f f l 
24 в2 Í ' - Ш (3.5.3) 
alakban í rhatjuk fel. A (3.5.3) megoldás felhasználásával a (3.4.II) renormált fonon 
frekvenciára, a fononok (3.4.12) félértékszélességre és a (3.4.8) belső energiára az 
= toöijl -
íl 
d 1 
131 0 
8 D 
(3.5.4) 
r A 
С L 
1 
9 0 I, _ 13 _0 
8 D l É f l 
D 
N E = - 2 + 0 1 + 24 02 
(\kl\ <тг), 
1 c02ol\ 1 0 
8 D 
(3.5.5) 
(3.5.6) 
kifejezéseket nyerjük, amelyek és a fa jhő cv=(k/N)(dE/dO) kifejezése megegyezik 
a perturbációs sorfejtés alacsonyabb rendű tagjaival [140]. [24]. (Megjegyezzük, 
hogy az idézett dolgozatokban a következő paramétereket használták: у = / = Da2; 
ô2/y3 = 9/D; e/y2=7/D.) 
A lineáris lánc végein fellépő nyomásra a (3.2.2) és a (3.5.3) kifejezések fel-
használásával a 
P* = 9 
kifejezést vezettük le. 
9 0 
+
 4 D 
1 2 1 ío-UL 
24 02 )} (3.5.7) 
b) Az a l a c s o n y h ő m é r s é k l e t e k e s e t e (0<sccoL) 
A (3.2.3) és a (3.5.1) kifejezéseket (3.4.14) figyelembevételével behelyettesítve 
a (3.4.13) egyenletbe, a lineáris lánc self-consistens egyenletét az alacsony hőmér-
sékletek határesetében az effektív köbös anharmonikus közelítésben 
я у ( * » - 1 1 - ± e - >
 (
( 4
_ | l + y 
= 1 + 2y j(2e2v — ey!t) 
1 (4 —е~3у/2)а  
21 p-e-3»'2)5'2 (3.5.8) 
alakban í rhatjuk fel, ahol A = nD/coOL és у = (ft202/3tój;£)<s;l. Ugyanúgy, mint a ma-
gas hőmérsékletek határesetében és a pszeudoharmonikus közelítésben a megfelelő 
egyenleteknek, a (3.5.8) self-consistens egyenletnek is minden hőmérsékleten van 
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az y > 0 változóra valós megoldása. A perturbációszámítás szokásos módszereivel 
nyert eredményeknek az az eset felel meg, amikor akkor y<ícl és a (3.5.8) 
self-consistens egyenlet megoldását 
+ 2 f + y \ l + H (3.5.9) 
.alakban írhatjuk fel. A (3.5.9) megoldás felhasználásával a (3.4.14) renormált rezgési 
frekvenciára és a (3.4.8) belső energiára az 
O p - t 
N 
(3.5.10) 
. |
 + ^ { l + 2 , 1 7 Í + r [ l - 0 , 3 8 } ) } (3.5.11) 
kifejezéseket nyerjük, amelyek és az állandó térfogaton mért fajhő kifejezése meg-
egyeznek a [140] dolgozatban nyert perturbációs sorfejtés alacsonyabb rendű tag-
jaival. 
A lineáris lánc végein fellépő nyomásra a (3.2.2) és a (3.5.9) kifejezések fel-
használásával a 
. 7 1 
1 +
 4 T ^ 1 + 
9 1 
2 1 
(3.5.12) 
kifejezést vezettük le, amellyel kapcsolatban érdemes megjegyeznünk, hogy a lánc 
végein fellépő nyomás a nullponti rezgések következtében a zérustól különbözik 
7 ° = 0 ° K hőmérsékleten is. 
3.6. Az anharmonikus lineáris lánc állandó nyomás esetében 
Vizsgáljuk most azt az esetet, mikor a lineáris láncra állandó P = c o n s t . nyomás 
hat. Ekkor a self-consistens potenciált a (3.3.5), a lánc hosszát a (3.3.6), a pszeudo-
harmonikus frekvencia renormálási tényezőit a (3.3.3), a szomszédos atomok re-
latív elmozdulásának négyzetes középértékét a (3.3.4) kifejezések adják meg, míg 
-az effektív köbös erőállandóra a 
giß, l) = g x 
- t } (3.6.1) 
kifejezést vezethetjük le, amelyet kis nyomások P*<k1 esetén 
g(.e, i) 
alakban is felírhatunk. 
(3.6.2) 
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a) A m a g a s h ő m é r s é k l e t e k e s e t e ( 0 » w L ) 
A magas hőmérsékletek határesetében felhasználva a (3.4.11) kifejezést a li-
neáris lánc (3.4.10) self-consistens egyenletét közelítőleg felírhatjuk 
a A ( a ) = Г 1 -T*D g\e, i) 
/ 3 ( 0 , /)J 
1 I от 
24 UT* Fl (3.6.3) 
alakban. Ha az erősen kötött a tomokból felépített lineáris lánc vizsgálatára szo-
rítkozunk, amikor is As>l, a (3.3.3) és a (3.5.1) kifejezések felhasználásával a (3.6.3) 
egyenletet átírhatjuk 
1 y p - b \ y 
у p * 1 
6 T* B\y 0 
(3.6.4) 
alakba, ahol в = 0,5{2 + [l +(2p*/3)ey]-1/2}2. 
A (3.6.4) self-consistens egyenletet numerikus módszerrel, gépi számítással 
oldottuk meg, és annak alapján tanulmányoztuk az egyenlet és annak megoldása 
tulajdonságait. Foglaljuk röviden össze eredményeinket. А Г* instabilitási hő-
mérsékletet, mint a P * redukált nyomás függvényét, a 3.6. ábrán mutat juk be. 
Ha P * ^ P X «1 ,5 , a lineáris láncnak csak egy stabil állapota van, amely a T * ^ T ( ( P * ) 
hőmérsékleti tar tományban létezik, ha viszont T*>T*(P*) , a lineáris láncnak 
stabil állapota nincs. А Р ^ Р ^ д * nyomástartományban, ha T* >£*(£*) , 
a lineáris láncnak van egy második stabil állapota is, amelyben azonban a szomszédos 
a tomok relatív elmozdulásának a négyzetes középértéke lényegesen nagyobb, mint 
a T*^T*{P*) hőmérsékleti tar tományban létező S j első stabil állapotban. A P* 
kritikus nyomást az Sx első stabil állapot rezgési instabilitásának a megszűnte 
jellemzi. A magas hőmérsékletek határesetében a £ / kritikus nyomásra és а T* 
kritikus hőmérsékletre a £ / « 2 , 5 és a £ / « 0 , 3 7 értékeket nyertük. Összehasonlítva 
T , a kritikus paramétereknek a fononok 
1 5
 csillapodása figyelembevételével kapott 
értékeit azokkal az értékekkel, ame-
lyeket e mennyiségekre a pszeudohar-
monikus közelítésben nyertünk (3.3.26), 
(3.3.27), láthatjuk, hogy a csillapodás 
figyelembevételével a kritikus hőmér-
séklet értéke csökkent, míg a kritikus 
nyomás értéke lényegesen megnőtt. 
Ha azonban a nyomás P * ^ P * , 
akkor a £d*(E*) hőmérsékletnél a li-
neáris lánc minden stabil állapota eltű-
nik. Ezt a hőmérsékletet, mint a nyo-
más függvényét a szaggatott vonal jelöli 
a 3.6. ábrán. A számítások megmutat-
ták, hogy a £ * > £ / ( £ * ) , £ * > £ / tarto-
mányban a (3.6.4) self-consistens egyen-
letnek csak komplex megoldásai van-
nak. A pszeudoharmonikus közelítés-
0,6 
0,4 
0,2 
1 
3.6. ábra. A lineáris lánc Tj redukált instabilitási 
hőmérséklete a P* redukált nyomás függvényében 
(6»coD; Я»/.0«;6,8) 
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ben, mint az könnyen belátható, a t$(p*) görbét a p*=0 egyenes írja le. 
Megjegyezzük, hogyha t* —т%(р*), a második stabil állapotot leíró megoldás 
Л —
 0 0
 • 
Hasonlóan, mint a pszeudoharmonikus közelítésben, ha feltételezzük, hogy 
a lineáris láncra ható nyomás kicsiny: p*<scl, számításainkat analitikusan is elvé-
gezhetjük, és eredményeinket analitikus alakban is felírhatjuk. 
A (3.4.11). (3.3.28) és (3.6.2) kifejezések felhasználásával a magas hőmérsék-
letek határesetében a lineáris lánc (3.4.10) self-consistens egyenletét a 
káy-kil) = ey (3.6.5) 
alakban írhatjuk fel, ahol Aj = d/0; i?=(a»ő t/24Z)2)«:l. A (3.6.5) egyenletnek valós 
megoldása 0 = 0, esetében van, ahol 0, az instabilitási hőmérséklet, amelyet a már 
többször alkalmazott módszer szerint határozhatunk meg: 
0, = ^ ( 1 + O , 9 5 P * 10/?). (3.6.6) 
A 9S insatabilitási hőmérséklet környezetében a (3.6.5) self-consistens egyenlet 
megoldását 
y(9<9,) = 0,37 + 0,25P* + 10/? - 0,7 - 9/9s (3.6.7) 
alakban írhatjuk fel, a rezgési frekvenciára pedig az 
€Î = - f [1 + о,2P* - 10/? + 1,8 íl-9/9s + 2 , 3 ( 1 - 0 / 0 , ) ] (3.6.8) 
kifejezést nyertük. Láthatjuk, hogy mindkét mennyiség komplex mennyiséggé 
válik, ha 0 > 0 S . ami a rendszer instabilitását jelenti. Mint korábban láttuk, a pszeudo-
harmonikus közelítés ugyanerre a következtetésre vezet. Az instabilitási hőmérséklet 
környezetében a fononok csillapodását a 
4 
— — e> 
8 d 
9 0 
2d 
1/2 
0,27 ( |W|<t i ) (3.6.9) 
kifejezéssel adhatjuk meg, ahol d L = d k ( k l = n ) . 
A lineáris lánc hossza, amelyet a (3.3.31) és a (3.6.7) kifejezések segítségével 
számíthatunk ki. és a (3.4.8) belső energia, amelyet az 
l 
N 
e = 
d 
-9. 1
'
6 ( , ~ ^ ) + 48 ^ - 0 / 0 * - ° ' 8 ( 1 - 0 / 0 * ) (3.6.10) 
kifejezéssel adunk meg az instabilitási hőmérséklet közelében, végesek maradnak, 
ha 0 -*0 s . A lineáris hőtágulási együttható 
<*r = 
к dL к 3 
Ьдв I 2aD}/i-9/9s' 
(3.6.11) 
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és az ál landó nyomáson mért fajhő 
2 
N de 
{E+PL) 0,8* I 0,9 
11 — 0/0, 
(3.6.12) 
a végtelenhez tartanak, ha 0 — 0S. 
A b b a n a hőmérsékleti tar tományban, amelyre a toL<tcQ<zcD egyenlőtlenség 
áll fenn, y<s: 1 és a (3.6.5) self-consistens egyenlet megoldását 
2 
D 
11 0 1 < 
+
 2 Z) 24 02 1 
p* 
2 
(3.6.13) 
alakban írhatjuk fel. A (3.6.13) megoldás felhasználásával a renormált frekvenciára,, 
a csillapodásra és a belső energiára az 
r k 
ík = w0k 
9_ 0 
8 D 
I 
py 
" T 
0 11 
Z> 2 
0 1 
Z) 24 02 2 
1 - 1 3 - P * 
18 
13 0 1 0 cugL 
4 Z) 24 D 02 
Z) 
A ' + 1 1 + 
0 
Z> 
1 Ol)L 
24 02 
P * 
4 1 + 
26 0 
3 D 
(3.6.14) 
(3.6.15) 
(3.6.16) 
formulákat nyerjük. Megjegyezzük, hogy 0 = 0S esetében a (3.6.14)—(3.6.16) for-
mulák közelítőleg ugyanazokra a számértékekre vezetnek, mint amiket a 0 < 0 X 
feltétel felhasználásával levezetett (3.6.8)—(3.6.10) formulák felhasználásával ez: 
esetben kapunk. 
Megjegyezzük továbbá, hogy a (3.6.13) megoldás felhasználásával a fajhőre 
C„ = k ±
c o k , Л 
24 02 + D 
19 
12 Z) 
és a lineáris hőtágulási együtthatóra 
3 
/ 2a D 
0l -p 1 + 11 D 
1
 Ж _ I l m 
24 в2 18 
(3.6.17) 
(3.6.18) 
levezetett kifejezéseink, valamint a szomszédos a tomok viszonylagos elmozdulása 
négyzetes középértékére (u2=y/a2) nyert (3.6.13) formulánk jól megegyezik a [143] 
dolgozatban a perturbációszámítás szokásos módszereivel nyert perturbációs sor-
fejtés első tagjaival. 
b) A z a l a c s o n y h ő m é r s é k l e t e k e s e t e (0<scwL) 
Az alacsony hőmérsékletek határesetében dolgozatunkban csak a P*<s:I eset 
tárgyalására szorítkozunk. A lineáris lánc (3.4.13) self-consistens egyenletét az 
alacsony hőmérsékletek határesetében a (3.3.28) és a (3.6.1) kifejezések felhasználá-
sával 
Á2y2 + A2y2 2+IH-t KHJ! (3-6i9> 
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alakban írhatjuk fel, ahol À = nD/w0L és y = (n292/3colL)<zl. A (3.6.19) egyenletnek 
valós megoldása AëA f l és 9 = 9S esetében van. A A0 és a 9S mennyiségeket a már több-
ször is alkalmazott módon meghatározva, e mennyiségekre a 
d s =
 T Ë r ] Î I ~ J o ' ^ 6 , 8 ( 1 - 0 , 2 7 * ) (3.6.20) 
képletet nyerjük. A (3.6.19) self-consistens egyenlet megoldását az instabilitási 
hőmérséklet környezetében 
y(0<0s) = 0 , 5 ( 1 + 1 , 2 5 P* - (A - A0) - 1,6 /(A - A„) (1 - 92/92s) [1 - ( A - A0)] + 
+ 2,6(A — A„) (1 — 92/92)} (3.6.21)» 
alakban írhatjuk fel, a rezgési frekvenciára pedig az 
a = (0,3£OOY{1 + 1 , 3 5 7 * + l , 3 ( A - A 0 ) + 3 Y A - A O ) ( 1 - 0 2 / 0 Í ) -
— 2(A — A0) (1 — 92/92)} (3.6.22)' 
kifejezést nyerjük. Mind a két mennyiség komplex mennyiséggé válik, ha A<A0 , 
vagy ha 0>0 S , ami a lineáris lánc adott állapotának instabilitását jelenti. 
Az instabilitási hőmérséklet környezetében 9<9S a lineáris lánc belső energiája, 
amelyet az 
' E = - ^ + {0,9 + 0,857* - 0,4(A - A0) -
TV 2 л y 
—0,7[1 + l , 9 ( A - A o ) ] / ( A - A o ) ( l - 0 2 / 0 ? ) — 0,4 (A — A0) ( 1 — 02/92 )} (3.6.23) 
képlettel adhatunk meg, és a lineáris lánc hossza, amelyet a (3.3.31) és (3.6.21) ki-
fejezések segítségével számíthatunk ki, végesek maradnak, ha 0—9 s , illetve ha 
A— A„. De ezen mennyiségek hőmérséklet szerinti deriváltjai, a lineáris hőtágu-
lási együttható 
к 9 Зл2 
Kj- = —-—s— , (3.6.24) 
al œ20L Ú Á - A ( 1 ) ( l - 0 2 / ö f ) ' 
és az állandó nyomáson mért fa jhő 
С , = к ^ Щ 1 + , ° ' 9 1 (3.6.25)» 
3 a>0L{ É(A-A„)(1 -92/92s)J 
a végtelenhez tar tanak, ha A— A„, illetve ha 9-*9s. 
Ha A » l , a (3.6.19) self-consistens egyenlet megoldása a következő alakban 
irható fel 
amelyből leolvashatjuk, hogy ebben az esetben y<«1. A (3.6.26) megoldás felhasz-
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nálásával a renormált frekvenciára és a lineáris lánc belső energiájára az 
e ï = " l f l + Ç - ] [ ( l + y - f f 4 P * ) } > (3.6.27) 
J г -
/V 2 л (3.6.28) 
képleteket nyerjük. Megjegyezzük, hogy ezekből a formulákból számított értékek 
0 = 0S esetében nem egyeznek meg olyan jól a (3.6.22) és (3.6.23) formulákból szá-
mított értékkel, mint amilyen jó egyezést találtunk a magas hőmérsékletek határ-
esetében, ugyanis a most tárgyalt esetben ys, mint láttuk, nem kicsi _ys%0,5. 
A fa jhőre és a lineáris hőtágulási együtthatóra a 
C p = k ^ — - Í I + T L (3-6.29) 
3 co0L ( A 
к в 
а
т
 = 
al œ0L D 1+Д?- | (3.6.30) 
kifejezéseket vezethetjük le. A (3.6.26)—(3.6.30) formulák alkalmasak arra , hogy 
a perturbációszámítással kapható eredményekkel hasonlítsuk őket össze. 
Végül érdemes megjegyezni, hogy a szomszédos a tomok viszonylagos elmoz-
dulásának a négyzetes középértéke kis mennyiségnek adód ik : 
mind az alacsony, mind a magas hőmérsékletek esetében. 
Látha t juk , hogy az anharmonikus kristályoknak dolgozatunk 2. fejezetében 
kifejtett self-consistens elmélete viszonylag egyszerű módszert nyújt arra , hogy 
a lineáris lánc tulajdonságait széles hőmérsékleti és nyomáshatárok között vizsgáljuk. 
Számításainkat két közelítésben is elvégeztük, a pszeudoharmonikus közelítésben 
és a f o n o n o k csillapodását is figyelembe vevő effektív köbös közelítésben. E két 
közelítésben kapott eredményeinket összehasonlítva lá that juk, hogy azok alap-
vonásaikban megegyeznek, jóllehet a számszerű értékekben természetszerűleg 
különbségek adódnak. Ezért nem érezzük szükségét a jelen fejezet 3. pon t j a végén 
összefoglalt elemzést még egyszer megismételni. A fellépő instabilitási jelenség be-
hatóbb elemzését célszerűbbnek látszik a három dimenziós kristály tárgyalásával 
kapcsolatban elvégezni. 
4. A háromdimenziós anharmonikus kristály 
Az anharmonikus kristályoknak dolgozatunk 2.5. pont jában kifejtett self-
consistens elmélete lehetővé teszi, hogy széles hőmérsékleti és nyomáshatárok között 
tanulmányozzuk elméletileg az anharmonikus kristályok tulajdonságait . 
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Mint azt a 2. fejezet 5. pont jában láttuk, a kristály tulajdonságait meghatározó 
self-consistens egyenletrendszer a kristályrács atomjainak a kölcsönhatási poten-
ciálja ismeretében válik meghatározottá. Dolgozatunk 4. fejezetében a közvetlenül 
szomszédos a tomok centrális párkölcsönhatását feltételezve végezzük el a számítá-
sokat. Ahhoz, hogy az általános elmélet alapján elvégzett számításaink konkrét , 
számszerű eredményekre vezessenek, meg kell választanunk a kristályrács típusát is. 
A lapcentrált köbös kristályrácsot választottuk ki, és számításainkat erre a rács-
típusra vonatkoztatva végezzük el. Megjegyezzük, hogy a köbös rácsok közül egyedül 
a lapkoncentrált köbös rács bizonyul stabilnak [7] a közvetlenül szomszédos a tomok 
centrális párkölcsönhatása feltételezése esetén. 
Jóllehet ez a modell a reális kristályoknak meglehetősen szűk körére jelent 
j ó közelítést, mégis célszerű ezt a modellt részletesen tanulmányozni. E modell 
esetében ugyanis a számítások viszonylag könnyen és áttekinthetően keresztülvi-
hetők — bizonyos esetekben, mint látni fogjuk, analitikusan is —, és így következ-
tetéseket vonhatunk le a reális anharmonikus kristályok tulajdonságaira. Meg-
jegyezzük. hogy ezt a modellt részletesen tárgyalták a perturbációszámítás szokásos 
módszereinek felhasználásával is (lásd például [140]—[142], [144]—[145]), és vizs-
gálták a pszeudoharmonikus közelítésben [75] is. 
A 4.1. pontban a 2.5. pontban levezetett általános érvényű formulákat alkal-
mazzuk kiválasztott modellünkre, és felírjuk a kristály tulajdonságait meghatározó 
self-consistens egyenletrendszert modellünkre vonatkoztatva. Az anharmonikus 
kristály tu]ajdonságait állandó térfogat esetén a 4.2. pontban, míg állandó nyomás 
esetén a 4.3. pontban tanulmányozzuk. A 4.4. pontban az instabilitási hőmérsékletet 
számítjuk ki pszeudoharmonikus közelítésben. Eredményeinket a 4.5. pontban 
összegezzük. 
4.1. A self-consistens egyenletrendszer 
Tekintsünk egy n számú, egyforma, m tömegű atomból felépített lapcentrált 
köbös kristályrácsot. Ha csak a közvetlenül szomszédos a tomok centrális pár-
kölcsönhatását vesszük figyelembe, a kristályrács Hamilton-operátorát adiabatikus 
közelítésben a 
Z i L + w Z ' < p ( \ R , - R m \ ) (4.1.1) 
I ZM L 
alakban írhatjuk fel, ahol Pt és R, az / rácspontban elhelyezkedő atom impulzus-, 
illetve helyzetvektor operátora, «»([R,— R„,|) a közvetlenül szomszédos atomok cent-
rális párkölcsönhatási potenciálja. Az összegezés jele melletti vessző arra utal, hogy 
a második összegezést a z számú közvetlenül szomszédos a tomra kell elvégezni. 
A lapcentrált köbös rács esetén z = 1 2 . 
Alkalmazzuk a (4.1.1) Hamilton-operátorral leírt lapcentrált köbös kristály-
rácsra az anharmonikus kristályoknak dolgozatunk 4.5. pont jában kifejtett self-
consistens elméletét. Számításainkban az uf — Rf — lp elmozdulás-operátorokkal 
képzett (<uf ( t ) ; wf-(/'))) Green-függvény helyett célszerű a bkJ fonon keltő és 
a bkJ fonon eltüntető operátorok Akj = bkj f bkJ lineáris kombinációjából fel-
épített Gkj(t — t') = ((Agj(f); AY(t'))) Green-fiiggvényeket felhasználni. A (2.2.3) 
3 Fizikai Folyóirat X X / 6 
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és (2.2.4) kifejezések felhasználásával könnyen belátható, hogy az említett Green-
függvények között az 
« и ? ( 0 ; « / 5 ( О » = ^ 2 e ^ - V G t j i t - n (4.1.2) 
összefüggés áll fenn. 
A Gkj(t — t') Green-függvény Fourier-transzformáltjára dolgozatunk 2.5. pont-
jában a (2.5.24) kifejezést nyertük, amit itt újra kiírunk: 
CÁ(co) . « A I А + » ш = ^ Х п л е о ) • ( 4 Л З ) 
А (4.1.3) kifejezésben szereplő a>k(k= {Je, j}) frekvenciákat és a ekj polarizációs 
vektorokat pszeudoharmonikus közelítésben (2.5.10)-nek megfelelően az 
< e h = ^ 2 4 ( 1 - e ^ ^ f m 1) 14.1.4) 
egyenlet határozza meg. Figyelembe véve, hogy csak a közvetlenül szomszédos 
atomok kölcsönhatását vesszük számításba, amikor is |/| minden atomra azonos, 
a (4.1.4) egyenletet átírhatjuk az 
. n e j ) y(iêkj) m о 
ш
ц =
 м
 Z
 /2 (1 - е " ) = f œ0kj (4-1 • V 
alakba, ahol co0kj az / erőállandónak megfelelő harmonikus rezgési frekvencia 
( P = 0 esetében). Mint láthatjuk, ha csupán a közvetlenül szomszédos a tomok köl-
csönhatását vesszük figyelembe, akkor a frekvencia pszeudoharmonikus renormálása 
az erőállandó renormálására korlátozódik, és /с-tól nem függ. A GkJ(a>) egy-fonon 
Green-függvény tömegoperátorát a (2.5.19) és (2.5.25) formuláknak megfelelően 
BudoO = 2 | V , ( - * , P , P T I { + y -
4
 ti- 'У'УЛ 2{ m2-(C0p + Ю
р
.) to (nip cjp') I 
(4.1.6) 
alakban írhatjuk fel modellünk esetében, ahol NP=(AP Ap). 
Centrális párkölcsönhatás esetén a \V3\2 függvényt a (2.5.8) formulának és 
a [144] dolgozatnak megfelelően 
\v.(-k.r,rv - *'<"• w - b >• "> ( 4 U > 
alakban írhatjuk fel, ahol 
<7 
E(kj, klj1, Jc2j2) = Z' ( - 1 ) 2 Г " <fi * êkj) (" • « т а ) (" • êhh) X 
, d _
 r I . [ ci _ - . . X sin —- n • к sin —Ji'ki sin 1 (4.1.8) 
egy, a rácspontokra számított dimenzió nélküli összeg, Я = ]/((//2), d a rácsállandó, 
/ a közvetlenül szomszédos atomok egyensúlyi távolsága, 2лт a reciprokrács vektora. 
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A (4.1.5) és (4.1.7) egyenletekben szereplő / ( 0 , / ) pszeudoharmonikus és 
g(0. /) effektív köbös anharmonikus erőállandót self-consistens módon határozzuk 
meg: 
/ ( 0 , /) = ф"(/) ; g(fl, I) = ф'"(/), (4.1.9) 
ahol ф(1) a self-consistens potenciál, amelyet pszeudoharmonikus közelítésben 
számítunk ki. Ekkor (2.3.26) összefüggés alapján í rhat juk: 
(<p(\R,-Rm!)) * ФФ~гЯ\) = e x p j y Z ' K - î O K - < ) > V ? V f } < p ( ! Î - m | ) . 
(4.1.10) 
A self-consistens potenciál (4.1.10) kifejezése lényegesen egyszerűbb alakot ölt, 
ha a potenciál deriváltjainak a számításánál a [141] dolgozatban is felhasznált 
leading-term közelítést alkalmazzuk: 
V f . v f . . . . V?»V?»<p(/) « ^ Ь . . . (4.1.11) 
ahol m = 0 értéket vettük. A potenciális energia sorfejtésének csak a köbös és ne-
gyedrendű anharmonikus tagjait véve figyelembe, Eo //ong Л/i/i megvizsgálta a fenti 
közelítés alkalmazhatóságát modellünk esetében [82], és megmutatta, hogy a (4.1.11) 
közelítésben elhanyagolt tagok figyelembevétele nem változtatja meg lényegesen 
a (4.1.11) közelítés alkalmazásával elvégzett számítások eredményeit. A (4.1.11) 
közelítést felhasználva a self-consistens potenciált 
ФС) <p<2n>(/) (4.1.12) 
alakban írhatjuk fel, ahol н2(/) a szomszédos atomok relatív elmozdulásának négy-
zetes középértéke. Ezt a mennyiséget a (4.1.2), (4.1.3) Green-függvény segítségével 
tudjuk kiszámítani: 
"
2 ( / ) = < [ (
" ' /2 M ° ) ] > -
 z f ( e , l ) n ? œ ^ a " = 
=
 zf(в, l)N n J ^ c o t h ( W 2 0 ) [ - I m Gk(co + iS)]. (4.1.13) 
0 
A (4.1.13) egyenlet levezetésekor figyelembe vettük, hogy ir( í ) csak a szomszédos 
atomok egyensúlyi távolságától függ, és felhasználtuk a (4.1.5) kifejezést. 
Az egyensúlyi rácsállandót ( d = / / y 2 ) a kristály (2.5.30) állapotegyenletéből 
számíthatjuk ki, amelyet esetünkben 
alakban írhatunk fel, ahol v = V/N = P / f 2 . 
3' 
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A (4.1.13) egyenlet a kristály self-consistens egyenlete, amelyet a (4.1.3), (4.1.5), 
(4.1.6), (4.1.7), (4.1.8), (4.1.9), (4.1.12) és (4.1.14) egyenletek, illetve kifejezések 
figyelembevételével kell megoldani, meghatározza a kristály egyensúlyi paramétereit. 
Az Ç
 k renormált fonon frekvenciákat és a fononok Гк csillapodását (2.5.27) és (2.5.28) 
alapján az 
К = cofj + Re nkJ(tkJ); rkJ(£kj) = - l m n k j ( f k j + iô) (4.1.15) 
formulák felhasználásával számíthatjuk ki. 
Felhasználva a Hamilton-operátor (4.1.1) alakját és a kristály (4.1.13) self-
consistens egyenletét, a kristály (2.5.31) belső energiáját és (2.5.36) szabadenergiáját 
célszerűen 
E={H) = ^ L ( / ) + I / ( 0 , / ) í ^ J + 5£3(0) (4.1.16) 
F = F0+ Щ- {«>(/)- J № I) и2(Г) j + F3 (0) (4.1.17) 
alakban írhatjuk fel, ahol 
F 0 = в 2 'n {2 sinh K / 2 0 ) } , (4.1.18) 
к 
és az effektív köbös anharmonikus járulék a szabadenergia kifejezéséhez (2.5.33) 
alapján közelítőleg az 
1
 V ív п. „ „'M2K1 +«P)C + 'V)0 +>h)-np"p-"k H(0) = - ' Z \VÁk ,P ,p ' ) \ * \ 
0
 k,p,p' l wp + œ p .+ to k 
| nk(l+np + np.)-npKp. (4 119) 
a>„ + cüp. - сok j 
formula segítségével adható meg, ahol np = [exp(a)p/0) — l ] - 1 . Megjegyezzük, hogy 
a belső energia és a szabadenergia ismeretében számos termodinamikai és rugalmas 
mennyiséget kiszámíthatunk a termodinamika, illetve a statisztikus mechanika jól 
ismert összefüggéseinek felhasználásával. 
Láthatjuk tehát, hogy a (4.1.13) self-consistens egyenlet megoldását felhasz-
nálva az anharmonikus kristály fizikai tulajdonságait jellemző mennyiségeket ki 
tudjuk számítani a (4.1.15)—(4.1.19) képletek segítségével. 
A fenti self-consistens egyenletrendszert a centrális párkölcsönhatási potenciál 
konkrét alakjának a megadása teszi meghatározottá. Számításainkban a kölcsön-
hatási potenciált egy modell-potenciáilal, a Morse-potenciállal: 
(p(r) = (4.1.20) 
helyettesítjük, ahol rn az a tomok közötti egyensúlyi távolság harmonikus köze-
lítésben: <p'(rn) = 0; € a potenciálgödör mélysége: q>(rn)=— £ és az erőállandót 
harmonikus közelítésben P= 0 esetén a f=tp"{r0) = 2£a2 kifejezés adja meg. Meg-
jegyezzük [69] alapján, hogy a Morse-potenciál az ar0 = 6 paraméter-megválasztás 
esetén a rács hőtágulási tar tományban alig különbözik a realisztikusabb Lennard— 
Jones (12—6) kölcsönhatási potenciáltól: 
q>g-,(R) = 46 
а 12
 í 
r i 
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ahol a 6 — r i ß a Lennard—Jones potenciál paramétere. Minthogy a (4.1.12) self-
consistens potenciál kiszámításához a kölcsönhatási potenciál deriváltjainak az 
értékét kell megadni az R = 1 helyen, ahol általában /— r0 < 0,3r0, ezért a Morse-
potenciál felhasználásával számított mennyiségek az ar0 = 6 paraméter-megválasztás 
esetén várhatóan kevéssé különböznek a Lennard—Jones (12—6) potenciállal 
számított értékektől. A köbös és negyedrendű anharmonikus tagokat véve csak 
figyelembe a potenciális energia sorfejtésében, Vo Hong Anh [82] megmutatta, hogy 
modellünk esetében a (4.1.20), illetve a (4.1.21) potenciál felhasználásával a fenti 
paraméter-megválasztás mellett számított mennyiségek gyakorlatilag nem különböz-
nek egymástól. A továbbiakban ezért a (4.1.20) Morse-potenciált az or0 = 6 paraméter-
megválasztással fogjuk használni. 
A (4.1.20) Morse-potenciál felhasználásával a (4.1.12) self-consistens poten-
ciálra a 
ф(1) ^ € \e~2"г°('о ~e2y-2e~"r°( лГ-1)e"12} (4.1.22) 
közelítő kifejezést nyerjük, ahol у = ( / /2$)м 2 ( / ) = (ar0)2[u2(l)/rl]. 
Tér jünk most vissza a kristály (4.1.13) self-consistens egyenletére. Az m sze-
rinti integrálás a (4.1.13) egyenletben a fononok csillapodásának figyelembevétele 
esetén nem végezhető el analitikusan, hanem csak numerikus eljárást használva 
gépi ú ton számítható ki ez az integrál. Ha azonban a tömegoperátornak a magas, 
illetve az alacsony hőmérsékletek határesetére kiszámított közelítő alakját használjuk 
fel, akkor e két határesetben közelítő kifejezést nyerhetünk a (4.1.13) egyenletre. 
Vizsgáljuk most ennek megfelelően külön a magas hőmérsékletek és az alacsony 
hőmérsékletek határesetét. 
a ) A m a g a s h ő m é r s é k l e t e k e s e t e ( 0 » Ю 
A magas hőmérsékletek határesetében a megfelelő közelítésben a [144] dolgozat 
eredményeivel egybehangzóan a (4.1.6) tömegoperátorra a 
nk (cd) = 0 ^ sk (V) (4.1.23) 
kifejezést nyerjük, ahol v = co/(coL/2) és a 
с
Г И
_
 1
 у á ( p + p ' - ü ) \ ( у ь я , . ) 2 ( ; . P - v ) a I 
- 3 2 n £ . ~ " Ж 2 Щ - F ((A, + A ^ — V* + ( A p - A p . ) 2 - v 2 / 
(4.1.24) 
dimenzió nélküli rácsösszeget néhány {k, j} értékre Maradudin [144] számította ki. 
(Lásd a [144] dolgozatban a 2. táblázatot, ahol 
R е З Д ) * 1,1 • 10*Ck[ők/Ck(T/6)] 
Im Sk(Àk + iô) « 1,1 • 104Ск [ук/Ск(Т/в)] 
о>Н = К / 2 ) ; coL = {/(в, l)/f}1,2m0L 
és co0L a maximális rezgési frekvencia harmonikus közelítésben: co§t = 8 f / M . ) 
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Az effektív köbös anharmonikus járulék a szabadenergia kifejezéséhez 0 » t ó D 
esetben [141] dolgozat eredményeivel egybehangzóan 
F3(0) = - N 0 2 A ^ ^ (4.1.25) 
alakban írható fel, ahol A = 172,3/3072 ^ 5 , 6 • 10"2. 
A tömegoperátor (4.1.23) alakja felhasználásával a kristály (4.1.13) self-
consistens egyenletét közelítőleg 
~дв,1)йЩ = 301 
alakban írhatjuk fel a magas hőmérsékletek határesetében. A (4.1.26) egyenlet 
levezetésekor felhasználtuk az 
у 2 оЛ = tói/2 (4.1.27) 
összefüggést [141], és a (2.2.37) összegszabályt. 
A (4.1.26) egyenletben szereplő /< numerikus együtthatót kis anharmonicitás 
esetén könnyen meghatározhatjuk, ha a (4.1.13) egyenletnek egy másik, ekvivalens 
alakját tekintjük: 
| / ( 0 , /) + (/) = I 2 у (BF Bk) - A Fз(0), (4.1.28) 
ahol felhasználtuk а (2.5.32) összefüggést. А (2.2.37) összegszabály felhasználásával 
a magas hőmérsékletek határesetében közelítőleg írhatjuk 
Ha most behelyettesítjük a (4.1.25) és (4.1.29) kifejezéseket a (4.1.28) egyenletbe, 
és az így kapott kifejezést összehasonlítjuk a (4.1.26) kifejezéssel, akkor leolvashatjuk, 
hogy /1 = 2/1 ä0 ,11. A továbbiakban а и paraméter fenti értékét használjuk tetsző-
leges anharmonicitás esetén is. 
b) Az a l a c s o n y h ő m é r s é k l e t e k e s e t e (0<kwb) 
A tömegoperátor kifejezésében elvégezve a \p\ szerinti integrálást, az alacsony 
hőmérsékletek határesetében a [142] dolgozat eredményével megegyezően a tömeg-
operátorra a 
П
к
(со) = {e«S0jt(v)+ ~ ^ S l f c(v)| (4.1.30) 
1 -pO g
2(0J) 
fHO, I) + 
1 tói 
24 02 (4.1.26) 
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kifejezést nyerjük, ahol 
1 2я 
G2(kj; в, cp,j\-,kj2) 2kih 
Ú j h j J ^ O , <p) A |
 л
 — V 2 
dimenzió nélküli rácsösszegek. A tömegoperátor (4.1.30) kifejezésének levezetése-
kor az 
£o - XNZ « 1,02 col, 
3 6 712
 1 os 
és 0 esetben (4.1.32) 
* pdje, q>)dl2, 
F(kj, pj\, kj2) ^ Py G(kj\ в, <p,j\, kj2) 
formulákat és jelöléseket használtuk fel Maradudinnal [142] megegyezően. 
Az effektív köbös anharmonikus járulék a szabadenergia kifejezéséhez 0<sccoD 
esetében a [142] dolgozat eredményeihez hasonlóan 
alakban írható fel, ahol a numerikus értékek 
D 1'481 ^ 1 ot in -» - r — ~ i 95 . in—2 
(48).(16)-(1,02)2 ~~ ' ' (16).(1,02).(120,8) ' ' 
A tömegoperátor (4.1.30) alakjának a felhasználásával a kristály (4.1.13) self-
consistens egyenletét az alacsony hőmérsékletek határesetében közelítőleg 
y / ( 0 , l)u2(l) = fio j _ у £ 0 Г
1
, 37^ 0 4 i l + v £ f î M l (4 ! 34) 
1 V o £ o 7 W ) J 5 col l / 3 ( 0 , /)J ( } 
alakban írhatjuk fel. Az alacsony hőmérsékletek határesetében a v0 és v4 numerikus 
koefficiensek értékét úgy választjuk meg, hogy a nullponti energiára és a fajhőre 
Maradudin [142] eredményeivel megegyező kifejezéseket nyerjük. így e két numerikus 
együtthatóra a v0 = 4Ä л;7,3 • IO"3 és v1 = 8C=»0,10 értéket nyerjük [vö. (4.2.16)]. 
A továbbiakban külön fogjuk vizsgálni azt az esetet, amikor a kristály térfogata 
állandó, és azt az esetet, amikor a kristályra állandó nagyságú nyomás hat. 
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4.2. Az anharmonikus kristály állandó térfogaton 
Vizsgáljuk először azt az esetet, mikor a kristály térfogata állandó. Rögzítsük 
a kristály térfogatát például úgy, hogy l=r0 legyen. Ebben az esetben a self-consistens 
potenciál (4.1.22) kifejezését 
ф(у) = иу' 2 { e 3 ' / 2 - 2 } (4.2.1) 
alakban írhatjuk fel. Az f(9,P) pszeudoharmonikus és a g(0, P) effektív köbös 
anharmonikus erőállandóra (4.1.9) felhasználásával az 
f(0,P) =fe»>2{ 2 e 3 » ' 2 - l } (4.2.2) 
g(0, P) = j ey/2{4e3yl2 — 1} (4.2.3) 
kifejezéseket nyerhetjük, ahol g = q>"'(r0) = — 6Ça3. A kristály (4.1.14) állapot-
egyenletét ebben az esetben 
P " = 24 e*''2 {e3>,/2 — 1} (4.2.4) 
alakban írhatjuk fe, ahol P* = P(o3/£) — a redukált nyomás. 
Amint fentebb láttuk, külön kell vizsgálnunk a két hőmérsékleti határesetet, 
a magas hőmérsékletek és az alacsony hőmérsékletek esetét. 
a) A m a g a s h ő m é r s é k l e t e k e s e t e (0»coD) 
Behelyettesítve az erő-állandók (4.2.2) és (4.2.3) kifejezését a (4.1.26) egyenletbe, 
a magas hőmérsékletek határesetében a kristály tulajdonságait meghatározó self-
consistens egyenletet 
(Xiy-ß)(2e2>-e»l2) 1-A^-e-
ЗЛ
Х 
( 4 - e~3y/2y 
( 2 - e - 3 3 - / 2 ) 3 
= 1 (4.2.5) 
alakban írhatjuk fel, ahol Ax = ze/39=4e/9 = Mœ%L/4a29 és j5=(co§L/2402)«l. 
A (4.2.5) egyenletnek minden hőmérsékleten (a paraméter minden értéke 
mellett) van pozitív valós megoldása, vagyis éppen úgy, mint a lineáris lánc korábban 
tárgyalt esetében, a kristálynak minden hőmérsékleten van stabil állapota. 
Itt jegyezzük meg, hogy Choqitard [69] az állandó térfogaton vizsgált anhar-
monikus kristály esetében arra az eredményre jutott, hogy az instabilitás jelensége 
fellép ebben az esetben is. Véleményünk szerint ez az eredménye arra vezethető vissza, 
hogy a self-consistens potenciál integrál-előállítását használta fel számításaiban, 
ami a self-consistens potenciál kifejezésében az exp(— l/y) típusú tagok felléptére 
vezet. Az ilyen típusú tagok az atomoknak a potenciálfalon az alagúteffektus 
következtében történő áthaladását írják le. Ennek az effektusnak a helyes értékelé-
sére azonban a kölcsönhatási potenciál hard-core részét kell következetesen számí-
tásba venni. Ennek következtében az állandó térfogatú kristály stabilitásának 
kérdésére a végleges választ csak azután lehet megadni, ha következetesen figyelem-
be vesszük számításainkban az atomok rövid hatótávolságú korrelációját, amely 
a kölcsönhatási potenciál hard-core részével kapcsolatos. 
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Kis anharmonicitás esetén, amikor ai0«;0<scÇ, j<scl és a (4.2.5) egyenlet meg-
oldását 
у = 
1 
l+ß + ±-\3zA-- (4.2.6) 
alakban írhatjuk fel. A (4.2.6) megoldás felhasználásával a (4.1.15) renormált fonon 
frekvenciára és a fononok csillapodására, a kristály (4.1.6) belső energiájára az 
0 h 
y = cooiij\l+~-rM+ß)-0 g' Re Sc g уз V* I И/ « p — ^ k j 
Г ц = о р w o i j lm SÉJ 
(4.2.7) 
(4.2.8) 
1 e = -za+ 
N Ь 2 + 
képleteket nyertük, ahol bevezettük a h=(pily\r0); Re SkJ=Re Sij(/.ij)i ImS É J = 
= Im Szjikfj + iö) jelöléseket. A (4.2.7)—(.4.2.9) kifejezések és az állandó térfogaton 
mért fajhőre c„ = (k/N)(í)E/de) levezethető formula megegyezik a [141], [144] dol-
gozatokban nyert perturbációs sorfejtések első tagjaival. A (4.2.4) és (4.2.6) kifeje-
zések felhasználásával a nyomásra, amely szükséges ahhoz, hogy a kristályt állandó 
térfogaton tartsuk, az alábbi formulát nyerjük: 
p* = 9p\l+ß-0 (4.2.10) 
b) A z a l a c s o n y h ő m é r s é k l e t e k e s e t e (0<sccoD) 
Behelyettesítve az erőállandók (4.2.2) és (4.2.3) kifejezését a (4.1.26) egyenletbe, 
a kristály tulajdonságait az alacsony hőmérsékletek határesetében meghatározó 
self-consistens egyenlet 
(4 —e~3y'2)2 Áy(2e2y-ey/2) 1 
2A 
v„e" (2—e-3, /2)5/2 
= 1 +q(2e2y — ey/2)~ 
2 ( 4 - е ~ 3 у / 2 ) 2 
1 + ( v 1 - v 0 ) — ( 2 _ e _ 8 y / 2 ) 5 / 8 (4.2.11) 
alakban írható, ahol A=z£/£Í0 )—a rács atomjainak a dimenzió nélküli kötési para-
1,02cüol az atom nullponti energiája harmonikus közelítésben és metere, „(0) . 
i/ = (3 л 4 /5 ) (0 4 К
о
) . 
A (4.2.11) egyenletnek a A paraméter tetszőleges értéke mellett van д>>0 valós 
megoldása, vagyis a helyzet ugyanaz, mint a magas hőmérsékletek határesetében, 
illetve a lineáris lánc esetében. Itt is hivatkozni szeretnénk a magas hőmérsékletek 
határesetének tárgyalásakor tett megjegyzésünkre. 
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A perturbációszámítás szokásos módszereivel azt az esetet vizsgálják, amikor 
az anharmonicitás kicsiny, vagyis amikor 4 0 ,<kz£, ekkor y<scl és a (4.2.11) egyenlet 
megoldását 
1 í 1 \ { l 9z ] (21 9z 11] 
a lakban írhatjuk fel. A (4.2.12) megoldás felhasználásával az alacsony hőmérsék-
letek határesetében kiszámíthatjuk a renormált frekvenciát, a csillapodást és a kris-
tály belső energiáját: 
€ty = их '0 kj 1 +es (0) 
1 h 
24 f i (1 + П) ~yg (Re S 0 k j + r\ Re SlCj-II 
Г kj = (>hki4f>> j a [lm S okj + t ] lm S1ÉJ] 
(4.2.13) 
(4.2.14) 
z€ 
N 
1 h 
E = - i + \ 1 + l / Д Д [5Я-v„] I + 
+ 1 
48 p f3 
g f i у:з L I ^J (4.2.15) 
Könnyen meggyőződhetünk arról, hogy a paraméterek megfelelő megválasztása: 
v0 = 4 £ és Vj = 8C esetében a belső energiára és az állandó térfogaton mért fajhőre 
cv = (k/N)(dE/de) nyert kifejezésünk megegyezik a [142] dolgozatban a perturbáció-
számítás szokásos módszereinek alkalmazásával nyert eredményekkel. A nyomásra 
az alacsony hőmérsékletek határesetében a (4.2.12) megoldás felhasználásával a 
-(0) 
£* = з Д 1 + е < ° > (84 Г Г 2 / - 3 V 0 I + 1 ° 1 21 Г- f •3 1 (4.2.16) 
kifejezést nyerjük. Megjegyezzük, hogy a nyomás 0 = 0 °K hőmérsékleten (i/ = 0) is 
zérustól különböző az atomok nullponti rezgései következtében. 
4.3. Az anharmonikus kristály állandó nyomáson 
Vizsgáljuk most azt az esetet, amikor a kristályra állandó nyomás hat : £=00051. 
Ebben az esetben az atomok egyensúlyi távolságát célszerű 
l(e) = l0 + ö l = h + \ y + h í (4.3.1) 
a lakban felírni, ahol /„ az egyensúlyi távolság £ = 0 esetében, amelyet a krisály 
(4.1.14) állapotegyenletének felhasználásával határozhatunk meg. A kristály (4.1.14) 
állapotegyenletét (4.3.1) felhasználásával 
24 -e— -e— 
= ' » - ! } (4.3.2) 
a lakban írhatjuk fel, ahol £* = £(<r3/Ç)-a redukált nyomás. 
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A frekvencia pszeudoharmonikus renormálási tényezőjére (4.1.22), (4.3.1) és 
(4.3.2) felhasználásával a (4.1.9) kifejezés alapján az 
formulát nyerjük, ahol 
№ i) 
/ 12 r, 
i " „ X 
+
 2 - ( 1 + У ) 
1 + 
6 (/"o 
e
y 
1/2 
(4.3.3) 
(4.3.4) 
A (4.3.3) egyenletből kifejezhetjük az a tomok relatív elmozdulása négyzetes közép-
értékének a dimenzió nélküli mértékét 
у = 
p* f l 
2 
24 
P* 1
 ) 2 0 
"III 
(4.3.5) 
A fentiek felhasználásával a (4.1.22) self-consistens potenciált, az a tomok 
(4.3.1) egyensúlyi távolságát , az (4.1.9) effektív köbös anharmonikus erőál landót 
az alábbi kifejezésekkel adhat juk meg: 
фс) 
1 +
 2 4 1 л 
24 r, 
12 г 0 
I Y = A Z (4.3.7) 
Ha a kristályra ha tó nyomás kicsiny: Р*<зс1, a fent levezetett formulák egy-
szerűbb alakot öltenek, és a számításokat analitikus módszerekkel végezhetjük el. 
Ezért előállítjuk az anal i t ikus számításokhoz szükséges formulákat is P*<scl esetére. 
Elvégezve a szükséges számításokat a P * « i l feltétel figyelembevételével a / ( 0 , / ) 
pszeudoharmonikus és a g(0,1) effektív köbös anharmonikus erőállandóra az 
kifejezést nyerjük, ahol 
/ ( 0 , / ) =f{e-y+p}- g(ß,l) = 
p* / 
р =
т к 
P*\lo 
8 Uo 
(4.3.9) 
(4.3.10) 
a nyomás dimenzió nélküli mértéke. Ebben az esetben az a tomok egyensúlyi távol-
ságát az 
W 1 p 
' = i , + 4 J — 1 4 4 
(4.3.11) 
képlet segítségével számíthat juk ki. 
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A továbbiakban külön kell vizsgálnunk a magas hőmérsékletek és az alacsony 
hőmérsékletek határeseteit. Mindkét hőmérsékleti határesetben a numerikus gépi 
számításokon kívül a kis nyomások esetében néhány fizikai mennyiségre analitikus, 
alakban előállított formulát is levezetünk a továbbiakban. 
a ) A m a g a s h ő m é r s é k l e t e k e s e t e (0»co D ) 
A kristály (4.1.26) self-consistens egyenletét (4.3.3) és (4.3.8) figyelembevételével 
átírhatjuk 
a
2
 y ( f f ) = l - y 2 + 7 * 
'
 2 p* a — í - f l L 36 LJ (H,76)2 
24 
a 
ât* 
(4.3.12a)' 
alakba, illetve további átalakításokat végezve, a kristály (4. 
egyenletét közelítőleg 
.26) self-consistens 
F(y) = 1 - 3 T* - в e 
4у Í-Г p* UoJ 67* в О (4.3.12)' 
alakban írhatjuk fel, ahol 7* = 0/6 — a redukált hőmérséklet, P = 0 , 2 2 {2 + 1/у}2. 
Célszerű továbbá bevezetni a hőmérséklet dimenzió nélküli mértékét т = 0/coOL = 
= A7*/11,76, ahol i = z6/eô0> a kristály atomjainak a dimenzió nélküli kötési para-
métere, % l ,02w o t az egy atomra vonatkoztatott nullponti energia a harmonikus 
közelítésben. Megjegyezzük, hogy a (4.3.12) self-consistens egyenlet analóg fel-
építésű, mint a lineáris lánc esetében nyert (3.6.4) egyenlet, ennek megfelelően e két 
egyenlet megoldásai is analóg tulajdonságokkal rendelkeznek. 
A (4.3.12) self-consistens egyenletet numerikusan, gépi számítással oldottuk meg. 
Megjegyezzük, hogy a (4.3.12) egyenletnek P* és T* értékétől függően különböző 
számú valós megoldása van. „Fizikai" megoldásnak azt a megoldást fogjuk nevezni, 
amelyik egybeesik a harmonikus feladat megoldásával, ha az anharmonikus tagok 
a nullához tar tanak. A harmonikus feladat megoldása, mint az könnyen belátható 
" 4 4 - 2 1 
p* 
6 
(4.3.13) 
alakban írható fel. A kristály (4.3.12) self-consistens egyenlete „fizikai" megoldásait 
a P* redukált nyomás és a T* redukált hőmérséklet függvényében a 4.1. ábrán 
mutat juk be. H a a nyomás ( P * < 7 * ) és a hőmérséklet [7*^7"*(,р*)] eléggé kicsi, 
a (4.3.12) self-consistens egyenletnek vannak valós megoldásai, amelyek közül a leg-
kisebb, j ! > 0 a „fizikai" megoldás. Az yx megoldás a kristály S, stabil állapotához 
tartozik. A Tj(P*) instabilitási hőmérsékletet két valós megoldás egybeesése ji(7s*) = 
=y2(Tj) határozza meg, következésképpen a 7 (y ) = 0 és a F'(y) = 0 egyenletrend-
szer megoldása szolgáltatja. Az y2 megoldás egy S2 instabil állapotnak felel meg, 
amelyet ábráinkon a szaggatott vonal jelöl. A T* >7S*(7*) esetében az yx és y2 meg-
oldások egy komplex konjugált megoldáspárrá válnak, ennek következtében a fo-
nonok frekvenciái is komplex mennyiséggé válnak, ami az yx megoldásnak megfelelő 
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iSj állapot rezgési instabilitását jelenti. Lényeges megjegyeznünk, hogyha R*>0, 
akkor a T" >T* tartományban a (4.3.12) self-consistens egyenletnek van egy másik, 
y3>-0 valós megoldása, amelyik egy második S3 stabil állapotnak felel meg. 
Ha a nyomás, illetve a hőmérséklet elég nagy: R * ë R * vagy a (4.3.12) 
self-consistens egyenletnek mindig van két valós megoldása, amelyek közül a ki-
sebbik a „fizikai" megoldás. Ebben az esetben a fononok frekvenciái mindig valósak, 
az instabilitás jelensége nem lép fel. А Г* kritikus hőmérsékletet és a R* kritikus 
nyomást a kristály rezgési instabilitásának a megszűnése jellemzi, e két mennyiséget 
három valós gyök .)+(£*, Pf)=y2(Tf, Pf)=y3(Tf, R*) egybeesése határozza meg. 
következésképpen a F(y) = F'{y) = £"(>') = 0 egyenletrendszer megoldása szolgál-
tatja. 
A redukált instabilitási hőmérséklet függését a redukált nyomástól a 4.2. ábrán 
szemléltetjük. A 4.2. ábrán a nemesgáz kristályok redukált olvadáspont görbéjét 
T* = 0,5 {1+0,2R*} [147] alapján a szaggatott vonallal ábrázoltuk. A magas hő-
mérsékletek határesetében a kritikus nyomásra a R* = 1,35 és a kritikus hőmérsék-
letre a £* =0.98 értéket nyertük. 
A renormált fonon frekvenciákat és a fononok csillapodását (4.1.15)-nek meg-
felelően (4.3.3), (4.3.4). (4.3.8) és (4.1.23) figyelembevételével 
Д - = « -
 3
 • 1 0 - г Г ( 2+1 /y ) 2 (4.3.14) 
co0k 2 a 
A k = ' . 1 0 - 2 R + - (2+1/y) 2 (4.3.15) 
wok 2 a 
alakban írhatjuk fel. Számításainkban a R e S t = 3 - 1 0 ~ 2 és lm S t « 1 • 10 - 2 érté-
y 
4.1. ábra. Az erősen kötött (Л»20«з2,2) an-
harmonikus kristály self-consistens egyenleté-
nek megoldásai a T* redukált hőmérséklet 
függvényében a P* redukált nyomás külön-
böző értékei mellett (6»<oD) 
Tf r » r 
Л »2 
c.5 i, 
СЛ _ 
0.2. 
0.5 1.0 1.5 P* 
4.2. ábra. Az erősen kötött W»Á) kristály TI re-
dukált instabilitási hőmérséklete a P* redukált 
nyomás függvényében (0»roD) . A nemesgáz kris-
tályok 7"/, redukált olvadási hőmérsékletét a P* 
redukált nyomás függvényében [147] alapján a 
szaggatott vonal ábrázolja 
т» 1 
5 7 2 SIKLÓS T. 
keket használtuk. A 4.3. ábrán a renormált fonon frekvenciák £.k/ujok(P = 0) függését 
a redukált T* hőmérséklettől a P* redukált nyomás néhány értéke esetén ábrázoltuk, 
míg a 4.4. ábrán а Г
к
/£
к
 mennyiség hőmérsékletfüggését láthatjuk. 
J , , , , _ 
0.5 1.0 15 2.0 T* 
4.3. ábra. A self-consistens fononok ec./co E, 
kJ1 ü k j 
frekvenciája а T* redukált hőmérséklet függvé-
nyében a {k,j) értékpár egy adott értéke mellett 
(Я»Я0; 9»соD) 
4.4. ábra. A self-consistens fononok Г
г
./ t r , 
k j ' k j 
csillapodása a T redukált hőmérséklet függvé-
nyében a értékpár egy adot t értéke mellett 
(Я»Я0; 0»ioD) 
A belső energia (4.1.16) és a szabadenergia (4.1.17) kifejezéseit a magas hőmér-
sékletek határesetében 
<? = E = 0,85 T* - 2aä(1 +0 ,7y ) + P y U ] (4.3.16) 
1 „ , 7,8 a 
/ = ТТГ- F = T* n 3Ne A T* 
I I 
3" 2a
2
 1 3У + 4 
/ г 
r0, 
(4.3.17) 
alakban írhatjuk fel, ahol a (4.3.6), (4.1.26), (4.1.25) kifejezéseket vettük figyelembe, 
továbbá azt, hogy a (4.1.18) kifejezés a magas hőmérsékletek határesetében 
F0=3№ In [0,65 (со JO)] (4.3.18) 
alakban írható. A numerikus számításoknál a szabadenergia (4.3.17) kifejezésében 
a A = 20 értéket vettük. A 4.5. ábrán a redukált termodinamikai potenciált g =f+P*v* 
ábrázoltuk, mint a redukált hőmérséklet függvényét. Mint érdekességet megjegyezzük, 
hogy ag(T*) függvénynek minimuma van a T* hőmérsékletnél valamivel alacsonyabb 
hőmérséklet esetén. A redukált belső energia hőmérsékletfüggését a 4.6. ábrán 
mutatjuk be. Megjegyezzük, hogy a belső energia csökkenése a hőmérséklet nö-
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4.5. ábra. A kristály £ = 1 / З Л + ( £ + 3 £ £ ) termo- 4.6. ábra. A kristály e = ( l / 3 A € ) £ b e l s ő energi-
dinamikai potenciálja a T* redukált hőmérséklet ája a T* redukált hőmérséklet függvényében 
függvényében (Я » Я0 ; в » coD) О. » Я0 ; в»сов) 
- у ~ 
т* 
г»/ 
vekedésekor az S 3 állapotban nem jelentkezik a pszeudoharmonikus közelítésben és 
az alacsony hőmérsékletek határesetében. Mindkét esetben a belső energia a hőmér-
séklet növekvő függvénye és van der Waals-görbe jellegű viselkedést mutat. 
A р* = К/2/ЛРго = (//г0)3 redukált térfogatot, mint a P* redukált nyomás függ-
vényét a 4.7. ábrán mutatjuk be. Lényeges megjegyeznünk, hogy a kapott görbe 
van der Waals-görbe jellegű viselkedést 
mutat. Megjegyezzük, hogy a redukált tér- I ' 
fogat nyomásfüggését illetően analóg ered- ц \ \
 r > > / 
ményt találhatunk a [83] dolgozatban is. 
a) Kis nyomás P*<c 1 esete. 
Vizsgáljuk meg most azt az esetet, 
amikor a kristályra kis nyomás hat : £*<sc 1. 
Behelyettesítve ekkor a (4.3.9) kifejezése-
ket a (4.1.26) egyenletbe, a kristály self-
consistens egyenletét 
( k y - ß ) , . 1 —Î—: ey + 
Al 
+реу\\ + ^ е у \ \ = еу 
(4.3.19) 
alakban írhatjuk fel, ahol 21 = z£/30 és 
ß = (wlL/2402). A (4.3.19) egyenletnek valós 
megoldása akkor van, ha Q=QS. A T* re-
4.7. ábra. A kristály u* =(//r„)3 redukált té r fo-
gata, mint a P* redukált nyomás függvénye 
(Я»Я0; 0»a>d) 
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dukált instabilitási hőmérsékletre a 
T* = j = 0,6(1 + 0 , 3 7 * - 0 , 1 5 & } (4.3.20) 
kifejezést nyerjük, ahol (4.3.10) és (4.3.11) figyelembevételével P* %6,3 p, ha 
T*taT*. A (4.3.19) self-consistens egyenlet megoldását az instabilitási hőmérséklet 
közelében ( t = 0/0stS1) 
y « 0,5{l +0,267*-1-0,3/1,—1,63 \ \ - т \ (4.3.21) 
alakban í rhat juk fel. A (4.1.15) renormált fonon frekvenciákra т < 1 esetében az 
e k J = 0,77cüofj-{l + 0,4 Y - t + 0 , 1 6 ( 1 - t ) + 0,06 7 * - 4,5т8(-;) (4.3.22) 
kifejezést nyerjük. Láthatjuk, hogy mind (4.3.21), mind (4.3.22) komplex értékre 
vezet, ha т > 1, ami a kristályrács rezgési instabilitását jelenti. A self-consistens 
fononok csillapodását az instabilitási hőmérséklet közelében a 
tuj(ohj) = wosyc k s ' í j ъ 3,5œ0kjrskj (4.3.23) 
képiét adja meg, amelyikből а ( К ^ л Ю " 1 nagyságrend adódik. (A formulák 
egyszerűsítése céljából bevezettük a 
S í j = Re S É , (A í ; ) és Sjy = lm SÉJ(AÉJ- + iö) 
jelöléseket.) 
A kristály atomjainak a (4.3.11) egyensúlyi távolsága és evvel együtt természe-
tesen a kristály térfogata, valamint (4.1.26) belső energiája, amelyet 0 < 0 S esetében az 
y £ = - y + 3 0 s { l , 9 - O , 1 7 * + O , 8 & - 2 , l ) t k - ( 1 - t ) } (4.3.24) 
képlet fejez ki, véges marad, ha £*—£* . De a lineáris hőtágulási együttható 
к (dl) , 3 0,4 
és az állandó nyomáson mért fa jhő 
С = * 
" N ä0 (F+3PV) 3k 11 +—=' I (4.3.26) 
a végtelenhez tart , ha T* — T*. 
Kis anharmonicitás esetén, amikor is üjd<k0<s:£ a(4.3.19) self-consistens egyenlet 
megoldása és a megoldás 
AZ A N H A R M O N I K U S KRISTÁLYOK SELF-CONSISTENS ELMÉLETE. II. 5 7 5 -
alakban írható, ahol P* ha у<к 1. A (4.3.27) megoldás segítségével a fizikai 
mennyiségekre az 
6ki = o)0lii\\ + 1 6 - ö 
1 h 
2 8 / 
g2 
rikj — co0kj esïj 
p * 
1 - ^ + 0 L A , A s
2 
(56 f 2 + 3 / 3 
Й 
(4.3.28) 
(4.3.29) 
(4.3.30) 
(4.3.31) 
(4.3.32) 
formulákat vezethetjük le. 
Megjegyezzük, hogy a numerikus számítások eredményei és az analitikus alak-
ban levezetett formuláink a megfelelő esetekben igen jó megegyezést muta tnak . 
b) Az a l a c s o n y h ő m é r s é k l e t e k e s e t e (0<kcüb) 
A kristály (4.1.34) self-consistens egyenletét (4.3.3) és (4.3.8) kifejezések figye-
lembevételével az alacsony hőmérsékletek határesetében 
a el y (a) 0,4 36 r, 49,6 1 + 5,4 ' 36 U , 
(4.3.33) 
alakban írhat juk fel, ahol az y(tx) függvényt a (4.3.5) és (4.3.7) kifejezések határoz-
zák meg. 
Az alacsony hőmérsékletek ha-
táresetében a gyengén kötöt t kris-
tályok tanulmányozása bizonyul ér-
dekesnek, ezért ezt az esetet fogjuk 
most vizsgálni. A (4.3.33) self-consis-
tens egyenlet valós gyökeinek hő-
mérséklet- és nyomásfüggését 2 = 3 
esetében a 4.8. ábrán, 2 = 2,24 eseté-
ben a 4.9. ábrán és 2 = 2 esetében a 
4.10. ábrán láthatjuk. Ha 2 > 2 , = 
4.8. ábra. A gyengén kötött (2 = 3) anhar-
monikus kristály self-consistens egyenle-
tének megoldásai a T ' redukált hőmérsék-
let függvényében a P* redukált nyomás 
különböző értékei mellett (ß«co D ) . 
4 Fizikai F o l y ó i r a t X X ' 6 
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1 = 2 , 2 4 а (4.3.33) egyenlet meg-
2.24 oldásai (lásd 4.8. ábra) hasonló 
tulajdonságokkal rendelkeznek, 
mint a magas hőmérsékletek ha-
táresetében érvényes (4.3.12) self-
consistens egyenlet megoldásai 
(lásd 4.1. ábra). Ezért nem ismé-
teljük meg a (4.3.12) egyenlet gyö-
keivel kapcsolatban dolgozatunk 
4.3. pontja a) alpontjában rész-
letesen kifejtett diszkussziót. 
Ha viszont a kötési paramé-
ter meglehetősen kicsi: 2 < / s , a 
kristálynak nincs stabil állapota 
még а т = 0 hőmérsékleten sem, 
minthogy ebben az esetben az 
atomok nullponti energiája nagy, 
és a nullponti rezgések lerombol-
j ák a kristály stabil, rendezett 
állapotát. Ha azonban a kristályt 
nyomás alá helyezzük, megfelelő 
nyomásértéknél megjelenik a stabil állapot, amelyik a továbbiakban azután már olyan 
viselkedést mutat, mint amilyennel megismerkedtünk már a 2>X S esetben. Ezt a 
helyzetet láthatjuk a 4.10. ábrán. 
A T* instabilitási hőmérsékletet, mint a P* redukált nyomás függvényét 
esetében a 4.11. ábrán mutatjuk be. 2 = 3 esetében a kritikus nyomásra a R* = l ,5 
és a kritikus hőmérsékletre а Г* = 0 , 8 2 értéket kap tuk . 
4.9. ábra. A gyengén kötött (2 = 2,24) anharmonikus kris-
tály self-consistens egyenletének megoldása a T* redu-
kált hőmérséklet függvényében a P* redukált nyomás 
különböző értékei mellett ( 0 « m D ) 
01 0,2 0.4 0.6 0.8 1,0 1,2 T" 
4.10. ábra. A gyengén kötött (2 = 2,0) anharmonikus 
kristály self-consistens egyenletének megoldásai a 
T* redukált hőmérséklet függvényében a P* redu-
kált nyomás különböző értékei mellett (6*>coD) 
4.11. ábra. A gyengén kötött anharmonikus 
kristály (2 = 2о«2,2) t* redukált instabilitási 
hőmérséklete a P* redukált nyomás függvé-
nyében ( 0 « t a D ) 
r « / 
л-2 
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4.12. ábra. A self-consistens fononok 4.13. ábra. A self-consistens fononok 77 у' e^. 
frekvenciája a 7"* redukált hőmérséklet függvé- csillapodása a 7"* redukált hőmérséklet füg-
nyében a (Ay) értékpár egy adot t értéke mellett gvényében a {k,j} értékpár egy adot t értéke 
(Я = 3 ; в « caD) mellett (Я = 3 ; 0 « wD) 
A renormált fonon frekvenciákat és a fononok csillapodását (4.1.15)-nek meg-
felelően, a (4.3.3), (4.3.4), (4.3.8) és (4.1.30) formulák figyelembevételével 
^ = « - 2 { 2 + 1 M 2 { R e S 0 f t + 3 5 ^ ( A ] 4 R e S u ) (4.3.34) 
^ = f { 2 + , M 2 { l m S № + ^ ( l ) 4 I m s 4 (4.3.35) 
alakban írhatjuk fel. Számításainkban a Re S o t « lm S0Ji « 1,85• 10 - 3 és R e S u « 
« I m S u « 1,25 • 10 - 2 közelítő értéket használtuk. A 4.12. és 4.13. ábrákon az 
£k/(o0k renormált fonon frekvenciák és а Гк/£к fonon csillapodások hőmérséklet-
függését mutat juk be 2 = 3 esetében. Az ábrákon jól látható, hogy mind a két mennyi-
ség gyengén függ a hőmérséklettől а hőmérséklettartományban. Mint 
láthatjuk, a fononok félértékszélessége az instabilitási hőmérséklet környezetében 
kis értékű az alacsony hőmérsékletek határesetében is. 
A belső energia (4.1.16) és a szabadenergia (4.1.17) kifejezéseit az alacsony hő-
mérsékletek határesetében 
alakban írhatjuk fel, ahol a (4.1.33) és a (4.3.6) kifejezéseket vettük figyelembe, 
3' 
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1 = 7 4.14. ábra. A gyengén kötött (Â = 3) anhar-monikus kristály g = (l/NooDT+iP* V* 
termodinamikai potenciálja a T* redukált 
hőmérséklet függvényében (в«со
п
) 
4.15. ábra. A gyengén kötöt t (/. = 3) anhar-
monikus kristály e=(\/Nco0L)E belső ener-
giája a T* redukált hőmérséklet függvé-
nyében (0«coD) 
4.16. ábra. A gyengén kötött (7 = 3) anhar-
monikus kristály s=(l/Nk) S entrópiája 
a T* redukált hőmérséklet függvényében 
(0 « со h) 
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továbbá azt, hogy a (4.1.18) kifejezés az alacsony hőmérsékletek határesetében 
F„ = Na)0L [1 (4.3.38) 
alakban írható. A 4.14. ábrán a redukált termodinamikai potenciál g = f+3P*v*, 
a 4.15. ábrán az e belső energia és a 4.16. ábrán a redukált entrópia s = (l/N-k) S 
hőmérsékletfüggését ábrázoltuk Я = 3 esetében. Megjegyezzük, hogy a v*(P*) függ-
vény az alacsony hőmérsékletek határesetében is épp olyan van der Waals-jelleget 
mutat , mint amilyen a magas hőmérsékletek esetében a 4.7. ábrán látható, ezért 
ezt az ábrát itt nem mellékeljük, 
a) Kis nyomás Р*<к1 esete. 
Vizsgáljuk most meg azt az esetet, mikor a kristályra kis nyomás hat : P*<scl. 
Behelyettesítve ekkor a (4.3.9) kifejezéseket a (4.1.34) egyenletbe, a kristály self-
consistens egyenletét 
ky\l — v0eH = é > * l l + H - V o K ' 2 ] } l + I ^ O h - 2 !  (4.3.39) 
alakban nyerjük, ahol Á = z€/eí0); 1 = (Зя4/5)(04/со3
в
е<°>)«1 és p = ? ( 5 ) . A (4.3.39) 
self-consistens egyenletnek valós megoldása akkor létezik, ha 0 = 0S, ahol a 0S insta-
bilitási hőmérsékletet a 
% 0,11 (A — As)1/4 % 0.1 (P * - P0*)1/4 (4.3.40) 
«OD 
formula adja meg. A kristálynak nincs stabil állapota még a 0 = 0 hőmérsékleten 
sem, ha az a tomok dimenzió nélküli kötési paramétere A<AS ^2 ,2 (1 — 0,26 P*), 
vagy ha a kristályra ható 
nyomás P*<P( í % 1,7(2,2—Я). Megjegyezzük, hogy 
0%05<ко)д esetében a redukált nyomás P*wc4,5p. Az instabilitási hőmérséklet 
közelében т = 0 / 0 , < 1 a (4.3.39) self-consistens egyenlet megoldását 
у = 1,3{1 + 0,3P* - 1 , 5 ( Я - As) - K ? ) [ 1 + 1,5 (Я - Aj] + 
+ 4,6 (Я — A j (1 — r4)} (4.3.41) 
alakban állíthatjuk elő. 
A (4.1.15) renormált fonon frekvenciákat т < 1 esetében az 
€ , ; = 0,52«OÉ ,il + 0,2 P* + (Я - A j + 0,65 - A j ( l - т4) - 47SÓ,; - 0,13(Я - A j t 4 S'w} 
(4.3.42) 
kifejezés adja meg. A renormált fonon frekvencia komplex mennyiséggé válik, ha 
Я<Я, , illetve ha 0 > 0 S , ami a rács rezgési instabilitását jelenti. Az instabilitási hő-
mérséklet közelében a fononok csillapodását 
K K j = о)0íjeÜ» gfl {S'ókj + 4e2>Sűj} * 25m0kJ{Só',; + nS'új} (4.3.43) 
alakban írhatjuk fel, megjegyezzük, hogy ebből a kifejezésből, akárcsak a magas 
hőmérsékletek határesetében, a £ , ; / € , ; ~ 1 0 - 1 nagyságrend adódik. 
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A kristály atomjainak (4.3.11) egyensúlyi távolsága és evvel együtt természetesen 
a kristály térfogata, valamint a (4.1.16) belső energiája, amelyet esetünkben az 
j j E = — + eV» {0,97 - 0,6 P * + 0,05 (Я - A.) +-
+ 1,4(Я-Я,)(1 - т 4 ) - 0 , 2 8 ('(Я — ЯД (1 — т4) [1 + 1,4(Я-Я,)]} (4.3.44) 
képlet fejez ki, véges marad, ha 0—0S. De a lineáris hőtágulási együttható 
a
 T = к 
90 Зл4 о3 Г 1 — 1,5 (Я —ЯД (4.3.45) 
ale 5 Юос {/ (Я —Я5) (1 — т4) 
és az állandó nyomáson mért fajhő 
5 œ30D\ / ( Я - 4 ) ( 1 - т 4 ) í 
a végtelenhez tart, ha 0—0S . 
Ha ep0)<sczÇ, vagyis kis anharmonicitás esetében a (4.3.39) egyenlet meg-
oldását 
P1 
16 
1 h g' 
84 / 2 ' \ Г 
1 h g' 
L / 3 J 
(4.3.47) 
alakban í rhatjuk fel, ahol P* ha у<зс1. А (4.3.47) megoldás felhasználásával 
a fizikai mennyiségekre az 
€ s ; = m 0 Í J { l + — 84 f i ( 1 + 0) + í ( R e Soíj + п R e sxí j ) 
Г ц = OJnt+o0'уз ( lm SoíУ + 0 lm S l í y ) , 
1
 "
 z €
 ' Д Д ^ Д 
(4.3.48) 
(4.3.49) 
+ 1 1 +£(ï (0) h , „ . g 28 p _ + ( V l _ 5 C ) ^ 3 
1 A . _ g 
28 / 2 + ( V 1 _ 5 C ) / 3 
, 1 Зл4 03 
laie 5 w;;»1 
L / ! 
1 4 / 
(4.3.50) 
(4.3.51) 
(4.3.52) 
formulákat vezethetjük le, amelyek leírják a kristály tulajdonságait az alacsony hő-
mérsékletek tartományában, távol az instabilitási hőmérséklettől. 
Megjegyezzük, hogy a numerikus számítások eredményei és az analit ikus 
alakban levezetett formuláink az alacsony hőmérsékletek esetében is igen jó egyezést 
mutatnak. 
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4.4. Az instabilitási hőmérséklet és a kritikus hőmérséklet 
a pszeudoharmonikus közelítésben 
A teljesség kedvéért kiszámítjuk az instabilitási hőmérsékletet és a kritikus hő-
mérsékletet a pszeudoharmonikus közelítésben is. 
A kristály (4.1.13) self-consistens egyenletét pszeudoharmonikus közelítésben 
"
2 ( 0 =
 z f { e j ) n 2 cokj coth (cúkj/20) (4.4.1) 
alakban írhatjuk fel, ahol az coÉJ- pszeudoharmonikus frekvenciát a (4.1.5), a / ( 0 , / ) 
pszeudoharmonikus erőállandót pedig a (4.1.9) formulák határozzák meg. A (4.4.1) 
egyenletben térjünk át a {k , j} szerinti összegezésről az со szerinti integrálásra az 
1 m l i 2 
~ Z ( - ) =f gico)dco(-) = j dxG(x)( -) (4.4.2) 
J y
* kj о 4
 0 
formula felhasználásával, ahol x=2(co/coOL) és С(лг) a [146] dolgozatban kiszámított 
eloszlási függvény. Ekkor a (4.4.1) egyenletet 
2 
Л =
 8ж02 / d x G ' C O t h щ ( 4 4 ' 3 ) 
0 
alakban állíthatjuk elő, ahol az y(a) függvényt a (4.3.5) és (4.4.7) formulák határoz-
zák meg. Összehasonlítva a (4.4.3) self-consistens egyenletet a lineáris lánc esetében 
kapott (3.1.38) self-consistens egyenlettel, láthatjuk, hogy ezek az egyenletek analóg 
szerkezetűek, és ennek megfelelően analitikai tulajdonságaik, illetve megoldásaik 
tulajdonságai is hasonlóak. Ezért feleslegesnek érezzük itt megismételni a 3. fejezet-
ben mondottakat a self-consistens egyenlet megoldásainak viselkedésével kapcsolat-
ban, hanem mindjárt rá térünk az instabilitási hőmérséklet és a kritikus hőmérséklet 
kiszámítására. 
Mint láttuk, az instabilitási hőmérsékletet a (4.4.3) egyenlet és annak deriváltja 
/{y(a) + a j ' ' ( a ) } = —0,3676 - ' / dxG(x)x2 sh~2 / 
2 
OLX 
4r 
(4.4.4) 
szimultán megoldása ad ja meg. A kritikus hőmérséklet kiszámításához szimultán 
kell megoldani a (4.4.3), (4.4.4) egyenleteket és a (4.4.3) egyenlet kétszeri deriválásá-
ból nyert 
/ . { 2 / ( « ) + «/"(«)} = 0 , 3 6 7 б ( ^ ] У dxG(x)x*ch s h - ( ^ ) (4.4.5) 
egyenletet. 
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A fenti egyenletrendszereket numerikusan, gépi úton oldottuk meg, a számítások 
eredményeit a 4.17. és 4.18. ábrán mutat juk be. A 4.17. ábrán a xs=0Ju>OL instabilitási 
hőmérsékletet ábrázoltuk, mint а к kötési paraméter függvényét, a 4.18. ábrán az 
instabilitási hőmérsékletet mint a P* redukált nyomás függvényét ad tuk meg néhány 
л érték esetére. Mindkét ábrán a kritikus hőmérsékletet a szaggatott vonallal rajzolt 
görbe reprezentálja. Mivel az alacsony hőmérsékletek esetében ( i ^ O ) a fenti for-
mulákkal végzett gépi számítások hibája nagy, erre az esetre megfelelő sorfejtést, 
alkalmazva külön is elvégeztük a numerikus számításokat. 
tésben, а л kötési paraméter függvényében a P" ben, a P* redukált nyomás függvényében a A 
redukált nyomás különböző értékei mellett kötési paraméter különböző értékei mellett 
Ha az atomok dimenzió nélküli kötési paramétere A^ 12, a redukált kritikus 
hőmérsékletre а Г* = 0
с
/£ = 11,76 xjk ^ 1,56 és a redukált kritikus nyomásra a 
P * »0 ,37 értékeket kaptuk. Mint az ábrákból láthatjuk, a kritikus hőmérséklet nem 
létezik az alacsony hőmérsékletek esetében, ha F* = 0 és / egy meghatározott értéknél 
kisebb. A numerikus számítások arra az eredményre vezettek, hogy т = 0 esetében 
a kritikus nyomás F * %0,052, és a megfelelő kötési paraméterérték AJ %1,27. 
A [75] dolgozatban F*<scl esetében kiszámították az instabilitási hőmérsékletet 
a magas ( t » l ) , illetve az alacsony (т<к1) hőmérsékletek határeseteiben, és az 
AZ A N H A R M O N I K U S KRISTÁLYOK SELF-CONSISTENS ELMÉLETE. II. 5 8 3 -
alábbi kifejezéseket nyerték: 
t, ^ 1 + J b * « u 
Зе Г 5,1 24 (1,022 ( t s>1; R * « l ) , (4.4.6) 
1.05 
ne 
s
 2 i1 7,12 ( t « 1 ; £"<s;1). (4.4.7) 
A numerikus számítások eredményei jó egyezést mutatnak a (4.4.6) és a (4.4.7) 
aszimptotikus kifejezésekkel R*<scl esetében. 
4.5. Összefoglalás 
Az anharmonikus kristályoknak dolgozatunk 2. fejezetében kifejtett self-
consistens elméletét egy lapcentrált köbös ráccsal rendelkező kristály tulajdon-
ságainak a vizsgálatára alkalmaztuk, a közvetlenül szomszédos a tomok centrális 
párkölcsönhatását feltételezve. A feladat ilyen konkretizálásával a számításokat 
úgy vihettük végig, hogy azok konkrét, számszerű eredményekre vezessenek. 
Először modellünkre vonatkozatva levezettük a kristály (4.1.13) self-consistens 
egyenletét. Majd a self-consistens egyenletet a self-consistens potenciál (4.1.12) 
kifejezésének és a kristály (4.1.14) állapotegyenletének figyelembevételével meg-
oldottuk, s kiszámítottunk néhány, a kristály tulajdonságait jellemző mennyiséget 
mint a kötési energia, a hőmérséklet és a nyomás függvényét. Külön-külön vizs-
gáltuk a kristály tulajdonságait állandó nyomás, illetve állandó térfogat esetén. 
Tekintsük át eredményeinket először arra az esetre vonatkoztatva, amikor 
a kristályra állandó külső nyomás hat. 
Megmutattuk, hogy a kristályrács, mint az a tomoknak a kölcsönhatási poten-
ciál vonzó része által létrehozott kötöt t állapota, kis nyomások (P<PC) esetében 
a TS(P) instabilitási hőmérsékleten instabillá válik a kollektív gerjesztések — a self-
consistens fononok — terjedése vonatkozásában. A TS(P) instabilitási hőmérsék-
letet kiszámítottuk mint a kötési paraméter és a nyomás függvényét az alacsony és 
a magas hőmérsékletek határeseteiben: a 4.2. és a 4.11. ábra, illetve a (4.3.20) és 
a (4.3.40) képletek adják meg ezt a mennyiséget. Kiszámítottuk az instabilitási hő-
mérsékletet a pszeudoharmonikus közelítésben is: a 4.17. és a 4.18. ábrák , illetve 
a [75] dolgozat alapján a (4.4.6) és (4.4.7) formulák adják meg az instabilitási 
hőmérsékletet a pszeudoharmonikus közelítésben. Összehasonlítva az effektív köbös 
anharmonikus és a pszeudoharmonikus közelítésben nyert eredményeket 
azt láthatjuk, hogy azok eléggé különböznek egymástól. Láthatjuk, hogyha figye-
lembe vesszük a potenciális energia sorfejtésének a fononok csillapodására vezető 
páratlan hatványkitevőjü tagjait, ez csökkenti az instabilitási hőmérsékletet, viszont 
Qps 
s
- « 2,5 (9s»cod) (4.5.1) 
-y- ^ 0,6 (9 s«cod) 
"s 
(4.5.2) 
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megnöveli a kötési paraméter kritikus értékét. Ezt az eredményt a fizikai szemlélet 
alapján könnyen megérthetjük, ha figyelembe vesszük, hogy a perturbációszámítás 
második közelítése a rendszer energiájának csökkentésére, következésképpen a rács 
stabilitásának a csökkenésére vezet. 
Itt kívánjuk megjegyezni, hogy számításainkból következik az a szemléletesen 
kézenfekvő eredmény is, hogy a gyengén kötött a tomokból felépített kristályrács-
nak már a 7 = 0 °K hőmérsékleten sincs stabilis állapota, mert annak akialakulását 
az ez esetben nagymértékű nullponti rezgések megakadályozzák. 
Mint láttuk, az instabilitási hőmérséklet környezetében a self-consistens fononok 
frekvenciája 
* Cf k j ) + C2(kj) h - T / T j P ) (4.5.3) 
alakban írható fel, tehát T>TS(P) esetében a fononok frekvenciája komplex meny-
nyiséggé válik, ami a kristály adott állapotának instabilitását jelenti. Megjegyezzük, 
hogy a self-consistens fononok csillapodása, mint azt a 4.4. és 4.13. ábrákon lát-
hatjuk, az instabilitási hőmérséklet környezetében T< TS(P) kis értékű: »0,1. 
Az a tomok relatív elmozdulásának a négyzetes középértékéből vont négyzetgyök 
eredményeink szerint az instabilitási hőmérsékleten is lényegesen kisebb, mint az 
a tomok egyensúlyi távolsága: 
/ « • ( / ) / / « 0,10 (0»co o ) , (4.5.4) 
/ « * ( / ) / / « 0,14 (0«coD). (4.5.5) 
Ezért mondhatjuk, hogy ebben az esetben a rendszer kollektív gerjesztéseire vezető 
hosszú hatótávolságú korrelációknak lényeges szerepük van, és a kristálynak a 
TS(P) hőmérsékleten fellépő instabilitása a fenti kollektív gerjesztési kép érvényes-
ségének a megszűnését jelenti. 
Lényeges megjegyeznünk, hogy a 4.2. ábrán bemutatott T*(P*) instabilitási 
görbe és a nemesgáz kristályoknak a szaggatott vonallal jelölt redukált olvadáspont-
görbéje [147] meglehetősen közel fekszik egymáshoz. Ez arra utal, hogy kis nyomások 
esetében (P<PC) a kristály rezgési instabilitásának lényeges szerepe van az olvadás 
jelenségében. 
Érdemes megjegyeznünk továbbá, hogy kis nyomások esetén az instabilitási 
hőmérsékletnél magasabb hőmérsékleten egy második stabilis állapot is létezik. 
Ez az állapot, amelyet a 4.1. és a 4.8., 4.9. ábrák felső részén láthatunk, a mi egy-
fázisú modellünk esetében ugyancsak egy, a lapcentrált köbös rács szimmetriájával 
rendelkező kristályállapot, amely állapotban azonban az atomok relatív elmoz-
dulásának a négyzetes középértéke nagyobb, mint az első stabil ál lapotban. 
Mint a 4.3—4.7. és a 4.12—4.16. ábrákon lát tuk, a kristály tulajdonságait 
jellemző fizikai mennyiségek van der Waals-jellegű viselkedést muta tnak . Ez arra 
utal, hogy a TS(P) görbe mentén elsőrendű fázisátalakulás megy végbe. Itt utalunk 
arra az eredményünkre is, hogy a lineáris hőtágulási együttható aT (4.3.25), (4.3.45) 
és az állandó nyomáson mért fajhő cp (4.3.26), (4.3.46) az instabilitási hőmérséklet 
környezetében ~(1 — 777)) vei arányosak, és így a végtelenhez tartanak, ha 7"— 7). 
Nagy nyomások esetében ( P ^ P C ) azonban a nyomás, mint külső tér stabilizálja 
a kristályt, a rácsrezgések már nem képesek lerombolni a kristályrácsot, mint az 
a tomok kötött állapotát. A Pc kritikus nyomás éppen azt a nyomásértéket jelöli, 
amelynél a rács rezgési instabilitása megszűnik. 
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Fentebb kifejtett képünkbe jól beleillik az anharmonikus kristály stabilitása 
állandó térfogaton. Az állandó térfogat feltételezése esetén a fellépő (4.2.10), illetve 
(4.2.17) nyomás a hőmérséklettel gyorsan nő, és az állandó térfogat fenntartásához 
szükséges nyomás, mint külső tér, képes stabilizálni a kristályt. Meg kívánjuk azon-
ban jegyezni, hogy nagy nyomások esetén a kölcsönhatási potenciál hard-core részét 
kell megfelelő gondossággal figyelembe venni. 
A kis anharmonicitások esetében megengedhető közelítések figyelembevételével 
elvégzett számításaink eredményei jól megegyeznek a perturbációszámítás módszerei-
vel nyert eredményekkel [140]— [145]. 
5. Összefoglalás 
A tudományos-technikai fejlődés jelenlegi szakaszára az automatizálás és a szá-
mítógépek mind tömegesebb alkalmazása, az előírt paraméterekkel jellemzett, 
különleges tulajdonságú anyagok felhasználása a jellemző. A fejlődés új iparágak 
létrehozását, új anyagok és új technológiai eljárások kidolgozását és bevezetését 
követeli meg. Az előrehaladás tehát az anyagok tulajdonságainak, a külső hatásokra 
bennük lejátszódó folyamatoknak az alapos ismeretét és elmélyült megértését 
igényli, ez indokolja a szilárdtest-fizika és általában a kondenzált rendszerek fiziká-
jának az utóbbi évtizedben világszerte megfigyelhető dinamikus fejlődését. 
A szilárdtest-fizika egyik fontos kutatási iránya a kristályos szerkezettel ren-
delkező anyag tulajdonságainak vizsgálata. A kristályrács atomjainak rezgései 
és a kristály dinamikai, termodinamikai és rugalmas tulajdonságai között szoros 
kapcsolat áll fenn, a rácsrezgések tanulmányozásának egyik fontos célkitűzése éppen 
az, hogy megadja a kristály makroszkopikus tulajdonságainak a mikroszkopikus 
magyarázatát. A kísérleti technikának az utóbbi évtizedben lezajlott rohamos fejlő-
dése azt is lehetővé tette, hogy képletesen szólva leszálljunk a rezgő atomok világába, 
és részleteiben is tanulmányozzuk mozgásukat. Nem tekinthető véletlennek tehát, 
hogy a rácsrezgések tanulmányozásának igen kiterjedt irodalma van, és minden kor-
szak a tudomány és a számítási technika fejlettségének az adott fokán igyekezett 
megoldani ezt a feladatot. 
A kristályok dinamikai elmélete, amelynek Debye [1]. Born és Kármán [2] rak-
ták le az alapjait, már az atomok rezgéseinek anharmonicitását figyelembe nem 
vevő harmonikus közelítésben, illetve azt csak a perturbációszámítás szokásos mód-
szereivel figyelembe vevő közelítésben, nagy vonalakban általában helyesen tükrözi 
a kristály tulajdonságait. 
Az elmélet a fenti megfogalmazásban azonban nyilvánvaló ellentmondásra 
vezet a kísérleti tapasztalattal a kvantumkristályok esetében [44], amelyeknél az 
atomok nullponti rezgéseinek az amplitúdói nagyok, és így rezgéseik anharmonikus 
volta minden hőmérsékleten lényeges. 
A neon, az argon, a kripton és a xenon nemesgáz kristályok vonatkozásában 
pedig bebizonyosodott [45], [46], hogy a perturbációs közelítés, amely a 7<0,37,„ 
(Tm az olvadási hőmérséklet) hőmérsékleti tartományban e kristályok tulajdonsá-
gait jellemző dinamikai és termodinamikai mennyiségeket illetően a megfelelő kí-
sérleti adatokkal jól megegyező eredményekre vezet, a 7>(0,3—0,5)Tm hőmérsék-
leti tartományban már nem biztosítja e kristályok tulajdonságainak kielégítő leírását 
az a tomok rezgéseinek erősen anharmonikus jellege miatt. 
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A fentiek alapján ki kell dolgozni a kristályok dinamikai elméletének egy olyan 
általánosítását, amely 
a) lehetővé teszi a kvantumkristályok tárgyalását, 
b) a kristály dinamikai, termodinamikai és rugalmas tulajdonságainak meg-
felelő leírását adja a kristály létezésének teljes hőmérsékleti tartományában. 
E cél elérése érdekében a kristályrácsot alkotó atomok anharmonikus kölcsönhatását 
minden rendben következetesen figyelembe kell venni, self-consistens tárgyalás-
módot kell alkalmazni. A self-consistens tárgyalásmód bevezetésének a szükséges-
ségére Вот [4] hívta fel a figyelmet. 
E feladat megoldása vonatkozásában elért eredményeinket az alábbiakban 
foglaljuk össze: 
E Kidolgoztuk az anharmonikus kristályoknak a termodinamikai Green-
függvények felhasználásán alapuló self-consistens elméletét. 
Megmutattuk, hogy megfelelően megválasztott termodinamikai Green-függ-
vények segítségével ki tudjuk fejezni a kristály fizikai tulajdonságait jellemző mennyi-
ségeket. 
A kidolgozott self-consistens elmélet az anharmonikus kölcsönhatás járulékait 
minden rendben számításba veszi. 
Az elmélet kiindulási közelítése, a pszeudoharmonikus közelítés a self-consistens 
fononok csillapodás nélküli terjedését írja le. Az elmélet további közelítéseiben a self-
consistens fononok csillapodására és frekvenciájuk reformálására vezető három-
fononos, négyfononos s így tovább rugalmatlan szórási folyamatok vehetők figye-
lembe. Részletesen vizsgáltuk a kidolgozott self-consistens elméletnek a fononok 
csillapodására a legalacsonyabb rendben vezető háromfononos rugalmatlan szórási 
folyamatokat figyelembe vevő effektív köbös közelítését. 
Megjegyezzük, hogy gyakorlatilag egyidejűleg, egymástól és tőlünk függetlenül 
kidolgozták az anharmonikus kristályok self-consistens elméletének két másik vál-
tozatát is. Az egyik változat a variációs elvet [56], a másik változat a diagram-techni-
kát [69] felhasználva építi fel az anharmonikus kristályok self-consistens elméletét. 
Werthamer [56]. [65] és P/akic/a [90], [91] kimutatták, hogy az elmélet e három vál-
tozata ekvivalens. 
2. Elméletünket először egy modellfeladat, az anharmonikus lineáris lánc 
tulajdonságainak a vizsgálatára alkalmaztuk. E feladat tárgyalása során mutattunk 
rá először [85], hogy az elmélet a lineáris lánc instabilitására vezet, ha a lineáris lánc 
atomjainak nullponti energiája megfelelően nagy, illetve, ha a hőmérséklet megfelelően 
magas. 
3. A közvetlenül szomszédos atomok centrális párkölcsönhatását feltételezve 
részletesen vizsgáltuk a lapcentrált köbös ráccsal rendelkező kristály tulajdonságait 
és bemutattuk, hogy elméletünk milyen új fizikai eredményekre vezet. 
4. Megmutattuk, hogy a kristályrács, mint az atomoknak a kölcsönhatási 
potenciál vonzó része által létrehozott kötött állapota, kis nyomások (P<PC) ese-
tében a TS(P) instabilitási hőmérsékleten instabillá válik a kollektív gerjesztések 
a self-consistens fononok — terjedése vonatkozásában. Mint láttuk, a self-con-
sistens fononok frekvenciája a TS(P) instabilitási hőmérséklet környezetében 
az € í j = C,(k, j ) + C ,(k, j ) У1 - T/TS(P) alakban írható fel, tehát T>TS(P) esetében 
a fononok frekvenciája komplex mennyiséggé válik, ami a kristály adott állapotának 
az instabilitását jelenti [5]. Megjegyezzük, hogy a self-consistens fononok csillapo-
AZ A N H A R M O N I K U S KRISTÁLYOK SELF-CONSISTENS ELMÉLETE. II. 587-
•dása, mint azt a 4.4. és 4.13. ábrákon láthat juk, az instabilitási hőmérséklet környe-
zetében T< TS(P) kis értékű. Az atomok relatív elmozdulásának a négyzetes közép-
értékéből vont négyzetgyök eredményeink szerint az instabilitási hőmérsékleten 
is lényegesen kisebb, mint az atomok egyensúlyi távolsága: ]/м2(/)//%0,1. Mindez 
arra mutat , hogy ebben az esetben a rendszer kollektív gerjesztéseire vezető hosszú 
hatótávolságú korrelációknak lényeges szerepük van. és a kristálynak a TS(P) hő-
mérsékleten fellépő instabilitása a fenti kollektív gerjesztési kép érvényességének 
a megszűnését jelenti. 
A 4.2. ábrán bemutatott Tj(P) instabilitási görbe és a nemesgáz kristályoknak 
a szaggatott vonallal jelölt redukált olvadáspont-görbéje T* = 0 ,5(1+0,27*) [147], 
meglehetősen közel fekszik egymáshoz. Ez a tény arra utal, hogy kis nyomások 
(P<PC) esetében a kristály rezgési instabilitásának lényeges szerepe van az olvadás 
jelenségében. 
Nagy nyomások ( P ^ P C ) esetében azonban a nyomás, mint külső tér, stabili-
zálja a kristályt: a rácsrezgések már nem képesek lerombolni a kristályrácsot, mint az 
atomok kötött állapotát. A Pc kritikus nyomás éppen azt a nyomásértéket jelöli, 
amelynél a rács rezgési instabilitása megszűnik. A kristálynak a nagy nyomások 
( P ^ P C ) esetében elméletünkből következő stabilitása véleményünk szerint arra 
utal, hogy ekkor a hard-core korrelációkkal kapcsolatos rend-rendezetlenség (order-
disorder) átmeneteknek van lényeges szerepük az olvadás jelenségében. E probléma 
mélyebb tanulmányozásához azonban a hard-core korrelációkat és a vakanciák 
megjelenését kell kellő gondossággal figyelembe venni. 
5. Megmutattuk, hogy kis tömegű, gyengén kötött a tomokból felépített kristály 
esetében az atomok kötött állapotát már a kvantummechanikai nullponti rezgések 
is lerombolhatják, vagyis kellően kis értékű kötési energia esetében a kristálynak 
már a 7"=0 C K hőmérsékleten sincs stabil állapota. A nyomás azonban ebben az 
esetben is stabilizálhatja a kristályt. Az instabilitási hőmérsékletet, mint a nyomás 
függvényét a gyengén kötött atomokból felépített kristályok esetében a 4.11. ábrán 
mutattuk be. 
6. A közvetlenül szomszédos atomok centrális párkölcsönhatását feltételezve 
kiszámítottuk a lapcentrált köbös ráccsal rendelkező kristály dinamikai és termo-
dinamikai tulajdonságait jellemző mennyiségeket a kristály létezésének teljes hőmér-
sékleti tartományában. Megmutattuk, hogy az instabilitási hőmérsékletnél magasabb 
hőmérsékleten egy második stabil állapot létezik. A kristály tulajdonságait jellemző 
fizikai mennyiségek van der Waals-jellegű viselkedést mutatnak, mint azt a 4.3—4.7. 
és a 4.12—4.16. ábrákon láthattuk. Ez arra utal, hogy a TS(P) instabilitási görbe 
mentén elsőrendű fázisátalakulás megy végbe. Itt jegyezzük meg. hogy a lineáris 
hőtágulási együttható aT és az állandó nyomáson mért fa jhő cp az instabilitási 
hőmérséklet környezetében ~ ( 1 — T/Ts)~1!2-ve\ arányosak, és a végtelenhez tarta-
nak, ha T —Ts. 
Mondhat juk tehát, hogy a kristályok általunk kidolgozott self-consistens elmé-
lete a kristály elsőrendű fázisátalakulásának a felléptére vezet. A fázisátalakulás 
folyamatának reálisabb képét akkor lcaphaijuk meg, ha következetesen figyelembe 
vesszük a más állapotba, például a folyadék-halmazállapotba való átmenet lehető-
ségét. 
7. Megmutattuk továbbá, hogy az instabilitási hőmérsékletnél lényegesen 
alacsonyabb hőmérsékletek esetében a kristály fizikai tulajdonságait jellemző mennyi-
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ségek vonatkozásában az általunk kidolgozott self-consistens elméletnek, illetve a 
perturbációszámítás szokásos módszereinek az alkalmazása azonos eredményekre 
vezet. 
Hivatkozni szeretnénk itt [105] és [107] a lapján arra, hogy a self-consistens 
elmélet alapján, amely a fononok csillapodására vezető rugalmatlan szórási folya-
matokat a legalcsonyabb rendben veszi figyelembe, a nemesgáz kristályok tulajdon-
ságait jellemző dinamikai, termodinamikai és rugalmas mennyiségeket kiszámítva 
a kapott eredmények jó egyezést mutatnak a kísérleti adatokkal, illetve a Monte 
Carlo kísérlet eredményeivel a kristályok létezésének teljes hőmérsékleti t a r to -
mányában. 
Végezetül megemlítjük, hogy az anharmonikus kristályoknak a termodinamikai 
Green-függvények felhasználásán alapuló self-consistens elméletét eredményesen 
használták fel a ferromágneses kristályok [119]—[124], a fémek [125]. a folyadékok 
[126]—[129] elméletében, valamint a könnyű szennyező atomoknak a kristály tu la j -
donságaira gyakorolt hatása elméleti vizsgálatában [74], [130] is. 
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F Ü G G E L É K 
Magasabb rendű járulékok az anharmonikus kristály self-consistens elméletében 
Plakida [90] a kauzális Green-függvények Dyson-egyenletének diagram-analízise 
alapján megvizsgálta az anharmonikus kristályok self-consistens elméletében alkal-
mazott szétkapcsolási eljárás pontosságát. Eredményei jól megvilágítják az alkal-
mazott közelítések lényegét, fizikai jelentését, ezért célszerűnek tar t juk azokat itt 
röviden összefoglalni. A továbbiakban Plakida [90] dolgozatát követjük. 
írjuk fel még egyszer a (2.5.1) Green-függvényeknek a 2. fejezetben már fel-
írt (2.5.4) mozgásegyenletét 
d2 
i 2 ^ - 2 g k k f t - f ) = 2œkôkk.ô(t-t') + 
+ 2œkZ^-2Vn(-k, 1, ...,n)((Aft)...An{t)-Af(f))) (F. 1) 
п = 1 п. 1...п 
Az (F. l ) mozgásegyenlet felírásakor bevezettük az 1 = { f c x , , 2={fc2,y'2}, s így 
tovább, jelölést. 
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A diagramtechnika segítségével elvégzett számításokban gyakran alkalmazzák 
az irreducibilis Green-függvényeket. Mint látni fogjuk, e Green-függvényeket az(F. l ) 
egyenlet megoldásának előállítására felhasználva lehetőség nyílik arra, hogy a self-
consistens fonon térdiagramjainak végtelen sorozatát felösszegezzük, és a V„ vertex-
függvények renormálását a self-consistens fonontérben pontosan meghatározzuk.. 
Irreducibilis Green-függvényeknek azokat a Green-függvényeket nevezzük, 
amelyeket szétkapcsolással alacsonyabb rendű Green-függvényekre visszavezetni 
már nem lehet. A diagramtechnika nyelvén ezt az állítást úgy fogalmazhatjuk -meg, 
hogy az irreducibilis Green-függvények már nem tartalmaznak sajátenergia-járu-
lékot a self-consistens tér közelítésben. A fenti definíció alapján, figyelembe véve 
a Green-függvények szimmetria-tulajdonságait az egymással kommutáló Al...An 
operátorok felcserélésével kapcsolatban, az irreducibilis Green-függvényeket 
«7(0 ... A„(t);AÍ (0»,>r = ((A,... A„I»* = 
= ((A,... A„I» - 2 Cnn~m(Am + 1... A„)((AX ... Ат\)У" (F- 2) 
m=1 
alakban írhatjuk fel, ahol Cnn~m=CT!=n\/m\ (n—m)\. Az (F. 2) definiáló egyenlet 
alapján felírhatjuk az 
((Ax... AnI» = Zc?(Am + 1... A^dA,... Am\)f = 
m = 1 
= C\(A2 ... Ап)((Ах\)) + С1(Аг... Ал)((АхА2|» + 
+ С l(A, ...A.) {((A, A2 A3\))-C\(A2 A3) « Л 1 » } + ». 
- + { < K ... 7 , 1 » - 5 C„m(Am + 1... An)((Ax ... z y » < " ] (F.3) 
azonosságot. Az (F. 3) azonosság a ( (Aj . - .A^)) Green-függvény formálisan pontos 
előállítása az irreducibilis Green-függvények összegének alakjában. Megjegyezzük, 
hogy az (F. 3) egyenlőség felírásakor figyelembe vettük, hogy az a tomok egyen-
súlyi helyzetének definíciójából következően (At) = 0. Az (F. 3) előállítást nem 
tekinthetjük zártnak, szét kapcsolást kell alkalmazni az (F. 3) azonosságban felírt 
korrelációs függvények vonatkozásában is, hogy az (F. 3) előállítás valóban zárttá 
váljon. Kiindulva a korrelációs függvények spektrálelőállításából, az (F. 3) azonos-
ság felhasználásával a korrelációs függvények formálisan pontos előállítását 
n-l 
(A1...A„)= 2 С:-1(Am+2...An){(A1...Am+1)i"} = 
m = 1 
= С 1-
Х
(А3 ... AH)(A1A2) + C2-l(Ai... A„)(A1A2A3) + 
+ С3„-г(А5 ... Ап){(А1А2А3А4)-С13(А3А4)(А1А2)} + -
- ... А
п
)-
т
2 С?-г(Л
т+2... А„)[(АХ . . . Л т + 1) г"]} (F. 4) 
alakban írhatjuk fel, ahol bevezettük aA£ =A„+1 jelölést és ezután ennek megfelelően 
átszámoztuk az indexeket az (F. 3) kifejezéshez viszonyítva. 
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Az (F. 3) előállí tás felhasználása lehetővé teszi, hogy az (F. 1) egyenletben az 
egyes tagok já ru léká t részben felösszegezzük. Tekintsük ugyanis az (F. 3) előállítás 
tetszés szerinti w-edik tagjának a járulékát az (F. 1) egyenletben 
2 ' 2 V „ + 1 ( — A r , 1 , ..., п)СЦ(Ат+1... A„)((A1... Ат\)Угг = 
п=т '« • 1 m 
га 4-1, . . . , n 
= i 2 «A-A,l»fr' z 4 r 2 V m + 1 + , H , l , . . , m ; l ' , . . . , O X 
"U 1, ...,m n' = 0 П ! i' „' 
x ( a r ...an) = 
= Л 2 Vm + 1 ( - A r , 1, . . . , m ) ( ( A x . . . 4m |)) ,Vr, (F. 5) 
ahol bevezettük a K„(l,. . . . h) renormál t vertex-függvényt, amelyet (2.1.14) figye-
lembevételével 
~ 1 
V„(l, ...,n) = Z /, 2 V n + n . ( l , . . . , « ; l ' , ...,n)(Ar... A„.) = 
„'=o Я : í', ...,n' 
= . . . . £ , ) ) ( F . 6 ) 
a lakban írhatunk fel. Az /7 szerinti összegezést minden tagban elvégezve, figyelembe 
véve, hogy 777 ^ / 7 < ° ° az (F. I) egyenletet 
w 2 Gkk, ( с о ) = 2 o > x ôkk. + 2cok Z V 2 ( - Ar, Á + ) G t l r ( с о ) + 
kl 
+ 2 w k Z \ 2 v „ + 1 ( 4 1 , . . . , « ) G i : ,(o>) ( F . 7 ) 
a lakban í rhatjuk fel, ahol külön kiemeltük a V2-t tartalmazó tagot , amelyik meg-
határozza a f o n o n o k energiáját a self-consistens f o n o n tér közelítésben, vagy más 
szavakkal a pszeudoharmonikus közelítésben. A fononok a>k frekvenciáját és 
ék polarizációs vektorát a (2.5.11) egyenlettel meghatározva, a V_> függvényt dia-
gonális alakra hozha t juk 
2a>k\2(—k, kx) = cokäkkl. (F. 8) 
Ekkor az (F. 7) egyenletet 
Gkk (w) = Gï(m)ôkk, + G°k(a>) Z \ 2 Vn + 1 ( - A r , I , . . . , n) (со) (F. 9) 
n = 2 Я! 1 n 
a lakban írhatjuk fel, ahol a 
= c Ä f <F" 10> 
Green-függvény leírja a self-consistens fononok csillapodás nélküli terjedését, míg 
a G'",_,„,t(co) / 7 ^ 2 irreducibilis Green-függvények a különböző rugalmatlan szó-
rási folyamatokat í r ják le, amelyek a self-consistens fononok csil lapodására és f rek-
venciájuk renormálására vezetnek. 
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Az egy-fonon kauzális Green-függvény formálisan pontos egyenletét a diagram-
technika szabályainak felhasználásával sematikusan az F. 1. ábrán ábrázoltuk [90]. 
A vastag vonal a kis fekete körrel a pontos egy-fonon Green-függvényt, míg a vé-
kony vonalak a nulladik közelítés, Gk(co) Green-fiiggvényét ábrázol ják. A renormált 
V„ vertex-függvényt, amelyet a felső sorban egy kis fekete négyzettel szimbolizál-
tunk , az F. 1. ábra második sorában rajzoltuk fel az (F. 6) egyenlet alapján. A má-
sodik sorban a kis fekete kör a kiindulási vertex-függvényt jelenti, míg az /«-fonon 
korrelációs függvényt egy kis fehér körrel és a belőle kiinduló m számú vastag 
vonallal ábrázoltuk. Az F. 1. á b r a első sorának j obb oldalán levő nagy fekete 
kör a G[rrnk(co) irreducibilis Green-függvénnyel kapcsolatos bonyolult vertexet 
szemlélteti. 
Az ily módon előállított (F. 9) egyenlet azonban nem zárt, mivel az egy-fonon 
Green-függvény (F. 9) egyenletében az «-fonon (« = 2) irreducibilis Green-függvény 
szerepel, amely definíció szerint nem vezethető vissza alacsonyabb rendű Green-
függvényel re. Feltételezhető azonban , hogy a magasabb rendű irreducibilis Green-
függvények, amelyek 3,4,. . . , и f o n o n kor- ^ 
relációját írják le, gyorsan csillapodnak,
 G g° v 
és ennek megfelelően az (F. 9) egyenlet-
 t = , / , 
ben a végtelen sort valamilyen и értéknél п ' г 
meg lehet szakítani. Ekkor az (F. 4), (F. 6) 
és (F. 9) egyenletekből álló egyenletrend-
szer zárttá válik, és az adott közelítésben 
megoldható. Megjegyezzük, hogy a Green-
függvények (F. 3) előállítása az irredu-
cibilis Green-függvények felhasználásával F.l. ábra. Az egy-fonon Green-függvény egyen-
megfelel a statisztikus mechanika N test letének sematikus ábrázolása [90] alapján 
problémájában gyakran alkalmazott ku-
muláns előállításnak [148]. amelynek alkalmazásakor általában azt tapasztalhatjuk, 
hogy az előállítás néhány első tag jának a számításba vétele a rendszer eléggé pon tos 
leírását eredményezi. 
Könnyen beláthatjuk, hogy dolgozatunkban a fentieknek megfelelően jártunk el. 
A 2. fejezet 5. pont jában a legegyszerűbb három-fonon rugalmatlan szórási folya-
m a t o k figyelembevételével fejtettük ki az anharmonikus kristályok self-consistens 
elméletét. Mint lát tuk, az anharmonikus kristályok self-consistens elmélete az effektív 
köbös közelítésben a nemesgáz kristályok tulajdonságainak jó leírását adja e kris-
tályok létezésének teljes hőmérsékleti tar tományában. 
Megjegyezzük, hogy az elvégzett becslések arra mutatnak, hogy az «-fonon 
( n > 3 ) szórási folyamatok járu léka elég kicsi, ha az atomok viszonylagos elmoz-
dulása nem nagy (a Green-függvény hidrodinamikai határértéke A' —0 és со— 0 
külön vizsgálatot igényel). Mint azt dolgozatunk 4. fejezetében megmutattuk, az 
a t o m o k viszonylagos elmozdulása még az instabilitási hőmérséklet környezetében is 
kis ér tékű: } м 2 ( / ) / /= 0,1, és így a fentieknek megfelelően a kristály dinamikai, te rmo-
dinamikai és rugalmas tulajdonságainak elméleti vizsgálatánál elegendőnek látszik 
a három-fonon rugalmatlan szórási folyamatokat számításba venni, vagyis az effektív 
köbös közelítést alkalmazni. 
A [90] dolgozat eredményeit felhasználva Plakida [91] kiszámította az an-
harmonikus kristály szabadenergiáját, másodrendben figyelembe véve az a tomok 
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renormált anharmonikus kölcsönhatását. A szabadenergiára igy nyert kifejezés 
analízise alapján Plakicla [91] kimutatta, hogy a termodinamikai Green-függvények 
alkalmazása [72], [91], a hőmérsékleti Green-függvények alkalmazása [69] és a va-
riációs elv alkalmazása [56], [65] a kristály szabadenergiájának vonatkozásában 
aZonos kifejezésre vezet, és így e három módszer egymással ekvivalens. 
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a kölcsönhatását már több évtizede tanulmányozzák, a gerjesztett állapotok kölcsönhatásainak az 
intenzív vizsgálata csak néhány éve indult meg. Az első ilyen jellegű konferencia Kaliforniában, a 
másik Izraelben volt. 
Az ismertetendő könyv az Izraelben rendezett konferencia anyagát foglalja magába. A recen-
zens rendelkezésére álló 3. és 4. kötet több fontos témakörről ad összefoglaló értékelést. Ezek a 
következők: relaxációs effektusok a Mössbauer-spektrumokban, hiperfinom kölcsönhatások a vá-
kuumban, gázokban, ill. nem mágneses anyagokban kilökött ionok esetén, tranziens terek. A mag-
fizikával foglalkozó fejezetben összefoglaló cikket találunk a kvadrupólnyomatékok, mágneses 
nyomatékok mérésének jelenlegi állásáról, továbbá ezek elméleti értelmezéséről. 
Mindezek a témakörök a ma élő tudomány erősen kutatott témakörei, rendkívül hasznos, hogy 
a kiadó a könyv gyors megjelentetésével olyan területekről nyújt könyvben összegyűjtött ismeret-
anyagot, amely a kutatás élvonalát képezi és fontosságában állandóan növekedik. 
A könyvet rendkívül hasznos táblázatok egészítik ki a magtöltés sugarának változásairól, a 
hiperfinom terekről és a magnyomatékok értékéről. ( K . L.) 
Recent Developments in the Chemistry of Natural Carbon Compounds. IV./N.A. 
Preobrahenski—G. A. Parfenov: Zsíraldehidek lipidjei; N. K.p Kochetkov—A. F. Bochov: Cukor 
ortoészterek és azok felhasználása a szintézisekben; M. M. Mollov—H. B. Dutcshwska—V. St. 
Georgier: Thalietrum alkaloidák. Akadémiai Kiadó Bp. 1971. 
A zsíraldehid iipidek c. monográfia egy igen időszerű, aktuális igényt elégít ki. Összefoglalja 
zsíraldshidek kutatása területén elért eddigi eredményeket. Három fő típusát a neutrális plazmalo-
géneket és a foszfatid típusú glicero-kolin, illetve kolamin, valamint a szfingotipusokat részletesen 
ismerteti. 
Ismerteti azok előfordulását, mennyiségét a különböző szervezetekben és szövetekben, kémiai 
természetüket, az izolálási és azonosítási módszereket, valamint a lehetséges biológiai szerepüket. 
Bár a biokémiai szintézis módja a legtöbb esetben ismert, mégis vitatott mind az anyagcseréjük, 
mind a biológiai funkciójuk. 
Azt, hogy legnagyobb mennyiségben az idegszövetben fordulnak elő, — a lipid aldehidek 
bizonyos fokú inaktivitásával magyarázzák. 
A gliceroplazmalogének közül legnagyobb mennyiségben az etanolamin, kevésbé a kolin és 
legkisebb mennyiségben a szerinfoszfatidok vannak képviselve. 
Filogeniai sorozatban a gerinctelen és gerinces állatok igen eltérő mennyiségben találhatók, 
újszülöttek izmaiból és csontvelőjéből, szemben a felnőtt állatokkal, még hiányzik és a stress növeli 
azok mennyiségét. Annak ellenére, hogy a zsíraldehid lipideknek számos specifikus funkcióját 
ismerjük, molekuláris szintű szerepüket a biokémiai folyamatokban szinte teljesen homály fedi, 
azt tudjuk azonban, hogy néhány esetben bizonyos enzimek aktivitását befolyásolják. 
Szintézisüket sokféle módszerrel megoldották, és ma már minden természetben ismert kom-
ponens is laboratóriumi módszerrel előállítható. 
A monográfia igen értékes tanulmány szerves kémikusok, biokémikusok és klinikusok számára, 
de különösen azoknak, akik a Iipidek szerepét kutatják, nyújt az anyagcsere folyamatokban sok 
hasznot. 
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A „cukor orto-észterek" című monográfia a szénhidrátokkal foglalkozó szerves kémikusoknak 
és a szénhidrátanyagcserével foglalkozó biokémikusoknak, klinikusoknak, gyógyszerkutatóknak 
és növényfiziológusoknak adhat hasznos ismereteket. 
A monográfia rövid történeti áttekintés után megismertet az ortocukorészterek osztályozásá-
val, nomenklatúrájával és savak, lúgok, specikus reagensekkel szembeni viselkedésükkel, majd a 
régebben alkalmazott és jelenleg követett szintézis módszereivel, valamint a struktúrájuk feltárá-
sára irányuló módszerekkel. A tanulmány kiterjed a glikozidok, poliszacharidok és egyéb szár-
mazékaik szintézisére orto-észterekböl. 
A mű alapvető értéke, hogy összegezi mintegy 200 szénhidrát származék és orto-észter adatait, 
struktúráját, fiziko-kémiai tulajdonságait, számos esetben reakcióit, és ezeket áttekinthetően, táblá-
zatosan foglalja össze. A monográfiát gondosan összeválogatott irodalmi jegyzék egészíti ki. 
A ,,Thalictrin* alkoloidák" című monográfia különösen specifikus tanulmány. Ez a nálunk is 
honos és néhány fajjal képviselt növénynemzetség éveiö és mintegy 30 alkoloidát termelő fajt tar-
talmaz. Különösen nagy fajszámban tőlünk keletre vannak képviselve. 
Alkoloidjai között egyszerű aromás és heterociklusos típusok mint a quinolin, isoquinolin, 
berberin, aporhin, protopin (thaiicitrin) parvin típusú alkaloidák fordulnak elö. 
A szerzők a monográfiában ismertetik a Thalictrum genusben előforduló alkaloida struktúrá-
ját, molekulasúlyát, fiziko-kémiai tulajdonságait, némelyeknek még az izolálását és szerkezet ku-
tatását is. Ahol lehetséges, kiterjed az ismertetés a fiziológiai hatás és felhasználás területére is. 
Az első részt az alkoloidák táblázatos összefoglalása zárja le és azon alkoloidáknak a felsorolása, 
melyeknek az izolálása már megtörtént, de a szerkezeti struktúrájuk még ismeretlen. 
A második részben a szerzők a tömeg-, magmágneses resonancia-, infravörös, és ultraibolya 
spektrumokat írják le, és az adatokból vonják le az egyes szerkezeti tulajdonságokat, míg a negye-
dik részben az alkaloidák optikai aktivitása alapján számos vegyülettel ORD módszerrel mérik a 
vegyületek COTTON effektusát, és így számos vegyület stereokémiai adatait is szolgáltatják. 
A monográfia a speciális alkaloid és gyógyszerkutatókon túl általános szerves-kémikusokat és 
növényszisztematikusokat és érdekelhet. A tanulmány szép iskolapéldáját mutatja a sok oldalú 
vizsgálatoknak és különböző módon nyert adatok felhasználásának, összeillesztésének a szerkezet 
kutatásban. 
I Dr. Fazekas Sándor 
Paul A. M. Dirac: The Development of Quantum Theory. J . Robert Oppenheimer Memorial Prize 
Acceptance Speech, Gordon and Breach, New York, 1971 
Amit ez a remek kis könyv ad, nem az, amit — valószínűleg — a cím alapján várnánk. Nem 
a kvantumelmélet fejlődésének rendszeres tárgyalását kapjuk; mennyiségileg kevesebbet annál, s 
mégis — minőségben — mérhetetlenül többet. Amint kövek sokaságából rakott tekintélyes épít-
ménynél jóval többet érhet csak egy kis darab kö is, ha az drágakő. 
Az előszó szól a J. Robert Oppenheimer-emlékdí] megalapításáról, mellyel a miami egyetem teore-
tikus centruma Robert Oppenheimer, a centrum tudományos tanácsának egykori tagja emlékének 
kívánt hódolni. 
A díjat évente a matematika, a fizika, a kémia, a biológia, a tudománytörténet és tudomány-
filozófia területén elért kiemelkedő eredményekért ítélik oda. 
Az első kitüntetett: Paul A. M. Dirac, kinek személye így különleges fényt kölcsönöz a díjnak. 
Bevezetőben B. Kursunoglu, a miami teoretikus centrum igazgatója méltatja Diracot, a nagy embert 
és nagy tudóst. Elsősorban a nem-fizikus olvasókhoz szólva vázolja Dirac életútját, tudományos fel-
ismeréseinek súlyát. 
Dirac a díj átvételekor elmondott beszédében mindenekelőtt Oppenheimer emlékét idézi. Majd 
így folytatja: „Általánosságban szeretnék Önökhöz szólni tudományos munkámról ; azt hiszem; 
egy ilyen alkalomkor teljesen mellőznöm kell a szakszerű részleteket. így előadásomban más utat vá-
lasztok : megpróbálok képet adni Önöknek arról, hogy mit érez a kutató, amikor nyomon van, s azt 
reméli, fontos eredményt érhet el, mely mély hatással lesz a fizika fejlődésére. Azt gondolhatnánk, hogy 
a jó kutató ilyenkor teljes higgadtsággal, szenvedélymentesen és tökéletesen logikus elmével mérle-
geli a helyzetet, s ha valamilyen gondolata támad, azt alapvetően racionális módon fejleszti tovább. 
Távolról sem ez a helyzet! A kutató is csak ember, s ha reményei nagyok, nagyok a félelmei is. 
(Úgy vélem, nem is lehetnek nagy reményeink anélkül, hogy egyszersmind nagy félelmeink is ne vol-
* Virnánc félék. 
• 6 0 0 KÖNYVISMERTETÉSEK 
nának.) Ennek folytán azután cselekvésének folyama nagyon is zavart. Képtelen arra, hogy figyel-
mét a gondolatmenet helyes, logikus fonalára összpontosítsa. Ezzel kapcsolatban főként saját ta-
pasztalatomról fogok beszélni, azonban más fizikusokkal — köztük igen kiemelkedőkkel — foly-
tatott beszélgetések alapján úgy vélem, hogy amit mondani akarok, mint meglehetősen általános 
szabályt el lehet fogadni, mely a fizikai elmélet alapjaival foglalkozó minden kutatóra érvényes." 
Majd LorentzTÖl szól, s Einstein merészségéről, mellyel a hiányzó kicsiny, de nagyon nehéz lé-
pést megtette, amely a tér és idő relativitásának kimondásához vezetett. Beszél Heisenberg gondola-
táról, mely szerint az elméletet a kísérletek szolgáltatta mennyiségekből kiindulva kell felépíteni, s a 
saját, ehhez kapcsolódó munkájáról, melynek központi kérdése az volt, hogy miképp módosítja a 
közönséges dinamikát a nem-kommutativitás. Említi Schrödinger esetét, kit a kísérlettel való egye-
zés hiánya visszatartott attól, hogy egyenletét, mely később Kiéin és Gordon neve alatt vált ismertté, 
publikálja. Majd a saját elektronegyenletének felfedezéséhez vezető fejlődést tekinti át, s a pozitron 
elméletének sorsát — Oppenheimer és Weyl hozzájárulását kiemelve — egészen az Andersonnak 
és Blackettnek köszönhető kísérleti igazolásig. Nem vállalkozhatunk arra, hogy akárcsak kísérletet 
tegyünk is e feszültséggel teli könyvecske hitelesen élményszerű atmoszférájának érzékeltetésére; 
ez bizonnyal lehetetlen lenne. Elolvasását a legmelegebben ajánljuk a természettudomány minden 
művelőjének, legelsősorban természetesen a kvantumelmélet terén dolgozóknak, s mindazoknak — 
különösen a fiataloknak —, kiket az intellektuális alkotótevékenység természete érdekel. 
Idézzük végül a könyv befejező sorait: „Azt a néhány éves időszakot, mely 1925-tel kezdődött, 
a fizika Aranykorának nevezhetjük. Alapvető elgondolásaink igen gyorsan fejlődtek akkortájt, s 
tennivaló volt mindenki számára bőven. Azóta az ebben az Aranykorban született eszmék korlátai 
is láthatókká váltak már, s valamennyien azt reméljük: beköszönt majd egy új Aranykor, meiyet 
egy igen merész új gondolat indít majd el, a gyors fejlődés egy új korszaka, tele nagy reményekkel és 
félelmekkel." 
Derne Sándor: Félvezető detektorok magsugárzás mérésére. Akadémiai Kiadó, 1971. Budapest 
Derne Sándor könyvét bizonyára sokan ismerősnek találják, hiszen 1968-ban azonos cimen már 
megjelent az Új Technika sorozatban. Most angol nyelven találkozhatunk vele, lényegesen szebb 
külsőbe öltöztetve, az Akadémiai Kiadó gondozásában. Mindemellett nem céltalan ismételten fel-
hívni a figyelmet erre a könyvre, hiszen tárgya, a félvezető detektorok, elönyösebb tulajdonságaik 
révén — pl. jobb energiafelbontásuk — egyre inkább kiszorítják elődeiket (GM-cső, szcintillációs 
számláló stb.) a használatból. 
A félvezető detektorok felhasználási területe igen sokrétű. A legfontosabbak talán a magspek-
troszkópia, az izotóptechnika és a sugárzás védelem. Ebből az is következik, hogy a könyv nem egy 
szűk rétegnek szól, hanem fizikusoknak, mérnököknek, radiológusoknak és más szakembereknek, 
akiknek munkájuk során szükségük van vagy lesz félvezető detektorok felhasználására. A szerző 
a széles körű felhasználás lehetőségét azzal teremtette meg, hogy könyvét — mint azt az előszóban 
meg is jegyzi — középszinten írta meg, így az a kevésbé szakember által is könnyen követhető. 
A könyv felépítése igen logikus. Az első három fejezet a szükséges elméletet tartalmazza. Az 
első a magsugárzás és az anyag kölcsönhatásait elemzi. A második a félvezetők fizikájába nyújt 
rövid bepillantást. A harmadik pedig a homogén és a záróréteges detektorokra, valamint ezek főbb 
jellemzőit tárgyalja. A negyedik fejezet a detektorok előállításával foglalkozik, míg az ötödik és az 
olvasó számára nyilván legfontosabb az alkalmazási lehetőségeket veszi sorra. Itt feltétlenül meg 
kell emlékezni azokról a IV. és V. fejezet végén található igen hasznos táblázatokról, amelyek át-
tekintést adnak a különböző típusú detektorok jellemző paramétereiről, azonnal felsorolva az illető 
detektorfajta előnyeit, hátrányait és alkalmazási területeit is. 
A könyv VI. és egyben utolsó fejezete Csákány Antal kiváló munkája. Ebben a félvezető de-
tektorokhoz csatlakozó elektronikus berendezéseket ismerhetjük meg. 
Paul L. Butzer Rof J . Nessel: Fourier Analysis and Approximation. Vol 1, One-dimensional Theory. 
Birkhäuser Verlag. Basel und Stuttgart. 1971 
1965-ben Oberwolfachban tartott Harmonikus analízis és integráltranszformációk témájú 
konferencián vetették fel egy olyan könyvnek a szükségletét, amely paralel tárgyalja a Fourier-so-
rokat és transzformációkat, mégpedig az utóbbi szempontjából, illetőleg, amely a Fourier-transz-
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formációkat nem csupán p= 1 és p= 2 esetekben az p(Z.R")-térben tárgyalja. E könyvnek ezen-
kívül tartalmaznia kellett teljes pontossággal a parciális differenciálegyenletek klasszikus megoldá-
sait, illetőleg a konvolúciós típusú szinguláris integrálok elméletét, alkalmazását. Az approximációs 
elméletre, beleértve a telítési és a sokszorozási elméletet, a Hilbert-transzformáció, a Riesz-féle frak-
cionális integrált, a Bessel-potenciálokat, a Fourier-transzformáció módszereit a lokálisan kompakt 
csoportok esetén. Az ismertetett könyv a fenti célokat kívánja elérni. Jelen, első kötete nem megy 
túl az egydimenziós elméleten. A második kötet feladata lenne az előzőket tovább építeni. E kötet-
nek közel fele a Fourier-sorok és integrálok elméletével foglalkozik, mégpedig a kívánságoknak meg-
felelően az utóbbi szemszögéből. Ez a párhuzamos tárgyalás az abszolút harmonikus analízis könnyű 
megértéséhez vezet. Ennek érdekében az alapokat képező klasszikus elmélet olyan formában kerül 
feldolgozásra, amely megnyitja az utat a tetszőleges, lokálisan kompakt Abel-csoportok esetének 
tárgyalása előtt. Ez már a második kötet feladata lesz. E kötet második fele a konvolúcióval foglal-
kozik. így azután az approximációs elméleti rész vezető motívuma a konvolúciós integrálok elmélete, 
a függvények „simítása" és az approximáció megfelelő mértékének tanulmányozása. Ily módon 
áttekinti nem csupán a klasszikus elmélet sok területét, hanem szignifikáns új eredményekhez is jut, 
így pl. a Fourier-sorok összegezési folyamataihoz ,a konjugált függvényekhez, frakcionális integrá-
láshoz és differenciáláshoz, a parciális differenciálegyenletek megoldásának korlátaihoz és a telítő-
dési elmélethez. 
Ez a könyv nem adja meg a Fourier-sorok vagy integrálok teljességét, sem mint olyat a klasszi-
kus approximációs elméletét. Ilyen tekintetben ez a könyv az előbbiekkel részletesen, teljességben 
foglalkozó könyvek bevezetése csupán, hangsúlyozottan alapokat lerakó, elveket egységesítő, és 
kulminál a telítési elméletben a konvolúciós integrálok esetére. 
Egyébként közel 550 problémát tárgyal meg — sok közülük több részből áll — a meglehe-
tősen rutinszerű alkalmazástól a könyv tartalmán túlmutatóan. A nehezebbek közül egyeseknél 
utal vagy hivatkozik a megfelelő irodalomra. A probléma megoldását azután gyakran felhasználja 
a következő fejezetekben. Minden egyes fejezet történelmi vonatkozások és a fejezet tartalmát kiegé-
szítő, vagy ezzel kapcsolatos speciális eredményekkel foglalkozó dolgozatok vagy könyvek ismer-
tetésével végződik. (T. Gy.) 
Madelung: Festkörpertheorie I. 
Springer Verlag. Berlin—Heidelberg—New York 1972. 
A szerző feladatát abban látja, hogy az elemi gerjesztések fogalmának szisztematikus bevezeté-
sével a szilárdtestfizika nagy részét egységes nézőpontból összefoglalja. Ez a koncepció lehetővé teszi 
sok, szilárdtestben végbemenő folyamat szemléletes formulázását és lényegesen megkönnyíti szerinte 
azok megértését. 
Elemi gerjesztés alatt a szerző a rácsdinamikába szereplő normál rezgésekhez rendelt kvantumo-
kat, a fononokat, elektromágneses tér esetében a fotonokat, egyes kvázi-részecskéket, mint az egy-
nemű töltött részecskék alkotta „gázon" áthaladó „saját felhőjét magával hurcoló" töltött részecs-
kéket, a fémek valenciaelektronjainak kollektív gerjesztésekor szereplő rácsrezgés-kvantumokat, a 
plazmonokat, a rácsatomok spinrendszerének tárgyalásakor a spinhullámokhoz rendelt magnonokat 
érti. 
A most ismertetett első kötetben a szerző megfogalmazza a problémákat, megvizsgálja, mely 
közelítések lehetségesek és célszerűek, és ilyen közelítések vagy részproblémára való felbontás kere-
tében az elemi gerjesztéseket hogyan célszerű definiálni. A tárgyalás a kölcsönhatásmentes elektrongáz 
legegyszerűbb modelljéből indul ki, és utána pótlólag egy sor kölcsönhatást vesz tekintetbe. így jut el 
a különböző kvázirészecskék és kollektív gerjesztések definíciójához, mint a kvázielektronokhoz és 
plazmonokhoz, majd a kristályelektronokon át a fononokhoz,ill. magnonokhoz. Ezután ismerteti a 
félvezetőkben és a szigetelökben fellépő elemi gerjesztéseket, az excitonokat. (T. Gy.) 
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A vizsgálati módszer : a mát r ixmagok mag mágneses rezonancia (MMR) spekt-
roszkópiája (pontosabban a e 3 Cu magok és a szennyezés ha t á sá ra létrejövő nem 
köbös szimmetriájú környezet közt i elsőrendű kvadrupól kölcsönhatás vizsgálata 
M M R módszerrel). 
A mért fizikai mennyiség: az elektromos tér gradiense, illetve a térgradienssel 
arányos vezetési elektronsűrűség-oszcilláció a szennyezés körül. 
A vizsgálatok célkitűzésével kapcsolatban a bevezetésben egyetlen kérdést ve-
t ü n k fel: 
A kapott információ a konkré t híg ötvözetekre vonatkozó a d a t o k o n túlmenően 
jelent-e valami mélyebb, á l ta lánosabb megismerést? 
Igen, mert , 
a) a tiszta fémben (mátrix: M ) a bevitt szennyezés (szennyezés X) hatására létre-
jövő perturbáció megismerése a perturbálat lan rendszer, tehát a f é m elektronszerke-
zetének a j obb megértését is elősegíti ; 
b) triviális módon a híg ötvözetek elektronszerkezetének a felderítésére az első 
lépcsőt jelenti a megismerésnek a fémből az ötvözet felé vezető ú t ján ; 
c) átmeneti fém szennyezést tartalmazó, n e m mágneses má t r ixú híg ötvözetek 
a mágneses fémek olyan megvalósí tható modelljei, melyekben a „lokalizált m o -
m e n t u m " születése, viselkedése és azok kölcsönhatása külön-külön tanulmányoz-
ha tó . 
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